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Prefacio
La nanotecnolog´ıa es posiblemente la frontera tecnolo´gica ma´s amplia y la ma´s prometedora
actualmente. El manipular los elementos a nivel ato´mico, nos permite entender y manejar mate-
riales co´mo nunca antes. Al igual que en todas las fronteras anteriores, la investigacio´n teo´rica y
experimental, van muy ligadas con el desarrollo de aplicaciones pra´cticas y utilizables en el corto
plazo. Constantemente se esta´n abriendo nuevas puertas y posibilidades para la ciencia pura y para
la ingenier´ıa aplicada. Cada combinacio´n de elementos nueva, cada estructura de distinto taman˜o,
cada nuevo me´todo de s´ıntesis, puede llevar a un avance significativo que permita crear, entre otras
aplicaciones, un bactericida, desarrollar un nuevo sensor o producir un pla´stico biodegradable y re-
sistente.
Es por esto que si se conoce a fondo los principios ba´sicos del comportamiento de los a´tomos, las
nanopart´ıculas y las interacciones que se tienen, se puede avanzar con mayor rapidez y con pasos ma´s
firmes hacia la bu´squeda de aplicaciones directas. Para lograr este entendimiento, la investigacio´n
teo´rica es necesaria, pero antes de utilizarla e interpretar sus resultados, se tiene que estar seguros
que las herramientas teo´ricas, funcionan adecuadamente, comparando constantemente los resulta-
dos calculados en el papel o em la computadora, contra la realidad f´ısica que se desea modelar. Los
resultados experimentales moldean la teor´ıa y la teor´ıa gu´ıa el camino para generar los resultados
experimentales adecuados.
Con lo anterior en mente se ha escrito esta tesis desde un punto de vista teo´rico, pero con la
intencio´n de incidir en alguna medida en la f´ısica experimental lo que permitir´ıa encontrar aplica-
ciones tecnolo´gicas de manera ma´s ra´pida y eficiente. De esta manera se estar´ıa contribuyendo al
avance de la nanotecnolog´ıa.
v
Ser´ıa lamentable ser un a´tomo en un mundo sin f´ısicos. Los f´ısicos esta´n hechos de a´tomos. Un
f´ısico es la forma de los a´tomos de saber sobre a´tomos.
-George Wald
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Cap´ıtulo 1
Introduccio´n
Esta tesis se presenta para acceder al grado de doctor en ingenier´ıa f´ısica industrial por la Uni-
versidad Auto´noma de Nuevo Leo´n. La tesis versa sobre las caracter´ısticas de la dina´mica molecular
de la coalescencia de nanopart´ıculas de plata a distintas velocidades y en distintas posiciones. Esta
tesis se realizo bajo la supervisio´n del Dr. Sergio Mej´ıa Rosales de la Facultad de Ciencias F´ısico
Matema´ticas.
La nanotecnolog´ıa es uno de los campos ma´s nuevos y ma´s fascinantes de la f´ısica actual. Al ma-
nipular part´ıculas a niveles ato´micos podemos se pueden generar nuevas propiedades de elementos
bien conocidos2,3, as´ı como generar materiales nuevos4 e incluso interactuar con organismos vivos
a nivel celular5–8.
Una de las caracter´ısticas principales de los nanomateriales a diferencia de la simple creacio´n de
materiales, es que la forma geome´trica de las nanopart´ıculas juegan un papel determinante en sus
propiedades f´ısicoquimicas. Eso hace que una mole´cula de cierta cantidad de a´tomos tenga propie-
dades distintas en caso de que estos a´tomos se acomoden de manera distinta, incluso si todos los
a´tomos son de un mismo elemento.
Debido a su abundancia y a sus caracter´ısticas f´ısicas, la plata a sido uno de los elementos de
ma´s amplio estudio en el campo de la nanotecnolog´ıa. Las nanopart´ıculas de plata han probado
tener caracter´ısticas o´pticas2,9 y magne´ticas10,11 que las hace muy fa´cil de estudiar y de localizar.
Tambie´n han probado tener una gran aplicacio´n en las interacciones con entes biolo´gicos, ya sea
como bactericida7,8 o inhibidor de virus5,6. Las propiedades de las nanopart´ıculas de plata cambian
mucho en funcio´n de su taman˜o y de su forma3,12, teniendo gran importancia el acomodo que se
tiene en los a´tomos de superficie de dichas nanopart´ıculas.
Es importante conocer los procesos f´ısicos por los cuales se forman las nanopart´ıculas de plata a
fin de poder controlarlos y generar el tipo de part´ıculas con las propiedades deseadas. Para esto hay
que hacer pruebas a distintas condiciones y ver los pasos intermedios de la generacio´n de las nano-
part´ıculas finales. Por las complicaciones mismas de manipular la materia a nivel ato´mico, as´ı como
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por las dificultades de ver que sucede durante un proceso a nivel ato´mico, la simulacio´n compu-
tacional se convierte en una herramienta fundamental para poder entender13–15 y predecir16–18
comportamiento de los feno´menos a esas escalas.
La herramienta por excelencia, dentro de f´ısica computacional, para estudiar la nanotecnolog´ıa
de forma teo´rica es la dina´mica molecular, que consiste en resolver las ecuaciones de Newton de
forma dina´mica para mostrar movimientos, velocidades, fuerzas y posiciones de a´tomos dentro de un
sistema dado. Para lograr esto es fundamental tener un modelo que describa las interacciones entre
los a´tomos de una forma confiable y eficiente, as´ı como salvar una serie de detalles te´cnicos propios
de los me´todos nume´ricos.
Para esta tesis se estudiaron los modos en que coalescen las nanopart´ıculas de plata de forma
icosahedral de 2057 a´tomos, a fin de comprender de mejor manera como este proceso toma lugar,
as´ı como para hacer predicciones sobre los resultados a obtener bajo circunstancias especificas. Para
esto se utilizo´ el paquete computacional LAMMPS con el potencial de a´tomo embebido modificado.
Las visualizaciones se realizaron en OVITO y la generacio´n de archivos iniciales as´ı como algunos
ca´lculos, se hicieron en MATLAB.
1.1. Objetivo e hipo´tesis
El objetivo principal de esta tesis es la de encontrar patrones claros, de forma cualitativa y de
forma cuantitativa, en la dina´mica que se da cuando coalescen nanopart´ıculas meta´licas, espec´ıfi-
camente nanopart´ıculas de plata icosaedrales de 5(nm). Estos patrones que se buscan deben dar
una idea de cuales son las condiciones ideales que se tienen que dar a fin de tener un resultado
deseado en los procesos de coalescencia. Esto tambie´n permitira´ comparar los resultados obtenidos
experimentalmente y a partir de estos saber cuales fueron las condiciones que existieron durante el
proceso de coalecencia. La importancia de esto se menciona en el capitulo (2), en donde se explica
cual es la conexio´n entre las simulaciones hechas en la tesis y los experimentos f´ısicos.
La hipo´tesis central de la tesis es que la orientacio´n de las part´ıculas y el a´rea de contacto inicial
entre ellas sera´ un factor determinante en la dina´mica que se de en la coalescencia. Es por esto que
las simulaciones computacionales se realizaron con distintas orientaciones relativas entre cada una
de las nanopart´ıculas A fin de buscar dichos patrones de forma ma´s efectiva se hicieron varias
suposiciones con respecto a las propiedades de la dina´mica de coalecencia. Se supuso que todos los
choques pueden ser modelados como choques a distintas velocidades con los centros de masa ali-
neados. Esto quiere decir que se desprecian los efectos por rotacio´n que pueda tener algu´n choque
entre estas nanopart´ıculas. Se supuso, tambie´n, que la disipacio´n de energ´ıa durante el tiempo que
se modela, es tan baja que el sistema se puede modelar como NVE, es decir, que no hay nada de
disipacio´n de energ´ıa.
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1.2. Definicio´n de conceptos
Dentro del texto de la tesis se utilizara´n varios conceptos que pueden ser confusos o que pueden
tener distintos significado en diferentes contextos. A fin de hacer el texto lo ma´s claro posible, en
esta seccio´n se hara´ una definicio´n de los conceptos ma´s utilizados as´ı como de aquellos te´rminos
que puedan presentar confusio´n.
Durante el texto se le llamara´ part´ıculas o nanopart´ıculas al un cu´mulo de ma´s de tres a´tomos
tal que las uniones entre ellos requirieran de una fuerza externa del orden de electronvolts, o mayor,
para separarlos unos de otros. Cuando se haga mencio´n a part´ıculas primitivas o nanopart´ıculas
primitivas se estara´ haciendo referencia al cu´mulo de a´tomos que formaba una part´ıcula al inicio
de la simulacio´n. De esta forma cuando dos nanopart´ıculas chocan se puede decir que se mantiene
las nanopart´ıculas primitivas en caso de que las posiciones relativas de los a´tomos a los centros de
gravedad de las nanopart´ıculas en el principio de la simulacio´n se mantengan iguales. Dicho esto de
otra manera, se dira´ que hay dos nanopart´ıculas unidas, cuando la estructura original de cada una
de dichas nanopart´ıculas primitivas se mantenga casi intacta y tengan una regio´n pequen˜a de unio´n.
De la misma forma se dira´ que se formo´ una nanopart´ıcula nueva cuando la estructura de las
nanopart´ıculas primitivas sea modificada en su mayor´ıa y se genere´ una nueva estructura a partir
del nuevo cu´mulo de a´tomos.
Para esta tesis se definira´n los a´tomos de superficie como aquellos que no tengan una estructura
asignada por el me´todo Ackland (ver 5.4) y que tengan un a´ngulo solido mayor a 120◦ sin ningu´n
vecino cercano. De la misma manera se define como una regio´n cao´tica aquella en donde la mayor´ıa
de los a´tomos no tengan una estructura asignada por el me´todo Ackland o bien no haya un tipo
de estructura dominante en la regio´n de forma que todos los vecinos de un a´tomo dado tengan el
mismo tipo de empaquetamiento.
Las definiciones de empaquetamiento, estructura ato´mica, as´ı como las de la propiedades f´ısicas
observable tales como velocidad, temperatura, energ´ıa potencial, fuerza, etc. sera´n mencionadas en
cada una de las secciones correspondientes a cada una de estos temas.
1.3. Eleccio´n de paquete computacional
Los paquetes computacionales utilizados para la obtencio´n de datos para esta tesis fueron selec-
cionados en base a la conveniencia de la clase de datos arrojados, as´ı como a los tiempos t´ıpicos de
uso y a la facilidad que se tiene en su uso libre.
1.3.1. LAMMPS
Como se menciono anteriormente el paquete computacional que su utilizo´ para realizar las si-
mulaciones de dina´mica molecular es LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel
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Simulation)19. Este paquete es de co´digo libre y esta´ desarrollado por los laboratorios SANDIA del
departamento de energ´ıa de los Estados Unidos de Norteamericana.
Se eligio´ utilizar LAMMPS como el paquete que corriera las simulaciones por varias razones.
La primera de ellas y la principal, es por su rapidez para correr simulaciones con gran nu´mero de
a´tomos de forma eficiente. Esto lo logra debido al algoritmo que maneja LAMMPS internamente
para realizar los procesos en paralelo. Gracias a esta caracter´ıstica se pudo hacer varias simulaciones
al mismo tiempo en distintos nu´cleos de la computadora y se redujo el tiempo de espera para obtener
los resultados.
Otra caracter´ıstica deseable de LAMMPS es que puede leer la informacio´n de la posicio´n y ve-
locidad de los a´tomos en formatos de texto muy sencillos. De la misma forma puede escribir la
informacio´n de la corrida en archivos que pueden ser fa´cilmente legibles por las personas, as´ı como
por los principales visualizador.
LAMMPS realizo los ca´lculos propios de una simulacio´n de dina´mica molecular (posicio´n, velo-
cidad y fuerza), para cada uno de los a´tomos. Tambie´n realizo´ los ca´lculos para definir el tipo de
empaquetamiento de cada a´tomo (ver cap´ıtulo 9), aunque despue´s se realizo´ el mismo ca´lculo con
OVITO.
LAMMPS fue instalado en un ambiente Linux en un cluster de computadoras con 64 nu´cleos y
las corridas y transferencias de datos se realizaron de forma remota.
1.3.2. OVITO
Algunas de las propiedades que LAMMPS no posee y que fueron requeridas para esta tesis, son
la visualizacio´n de los a´tomos en cualquier punto de la simulacio´n, por lo que se tuvo que recurrir a
OVITO20 como visualizador, adema´s de utilizarlo para verificar algunos ca´lculos.
OVITO (The Open Visualization Tool Scientific) es un visualizador de estructuras ato´micas vir-
tuales. Este visualizador tiene varias ventajas sobre otros visualizadores. La principal caracter´ıstica
es que esta´ pensado para visualizar, principalmente archivos de salida de LAMMPS, por lo que
puede leer cualquier formato que se le desee dar a dichos archivos.
Otra ventaja muy grande de OVITO es que permite hacer ca´lculos sobre los archivos de simu-
laciones. De esta forma se puede obtener el tipo de empaquetamiento de los a´tomos por el me´todo
Ackland y de primeros vecinos. Tambie´n se puede obtener vectores de desplazamiento, tensiones y
fuerzas promedio, por regiones. Esto permite hacer un ana´lisis a posteriori de la simulacio´n mucho
ma´s completo.
Con respecto a la visualizacio´n, En OVITO se pueden asignar distintos colores a diferentes pro-
piedades de cada uno de los a´tomos, as´ı como hacer cortes transversales de las part´ıculas con la
finalidad de observar el comportamiento de los a´tomos en el interior de las mismas. Tambie´n se
pueden hacer invisibles los a´tomos con ciertas caracter´ısticas espec´ıficas.
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Una caracter´ıstica muy u´til es que OVITO genera archivos de salida compatibles con POV-
RAY21 lo que permite generar ima´genes de muy alta calidad e incluso animaciones, aunque para
estas ultimas se prefirio´ utilizar un paquete de captura de pantalla debido a su simplicidad de uso.
1.3.3. MATLAB
Para hacer modificaciones en bloque a los archivos de entrada y a los archivos de salida, tales
como cambiar la velocidad o posicio´n de un grupo de a´tomos, el asignar un nu´mero de capa o hacer
el seguimiento de algu´n a´tomo en especifico se utilizo´ MATLAB.
Tambie´n para generar las gra´ficas de temperatura contra tiempo, tipo de empaquetamiento contra
tiempo, etc. se utilizaron las herramientas de MATLAB.
MATLAB es un software comercial que permite hacer operaciones nume´ricas con gran facilidad,
as´ı como visualizar datos de muy distintas formas. La razo´n por la que se escogio´ MATLAB fue por
su flexibilidad para poder trabajar con cualquier formato de archivo y su ya mencionada capacidad
para hacer operaciones nume´ricas en bloque.
Cap´ıtulo 2
Contexto f´ısico del problema
La s´ıntesis de nanopart´ıculas es una de las a´reas de mayor intere´s en el desarrollo de la nanotec-
nolog´ıa y uno de los principales aspectos de dicha s´ıntesis es el control que se tenga en el taman˜o,
masa y forma de la nanopart´ıcula creada. Esto es debido a que estas tres caracter´ısticas determinan
las propiedades f´ısicas de la nanopart´ıcula.
Existen ba´sicamente dos metodolog´ıa generales para sintetizar nanopart´ıculas22: me´todos hu´me-
dos y me´todos secos. Los me´todos hu´medos se basan en s´ıntesis qu´ımica, por lo que tambie´n se les
conoce como me´todos qu´ımicos. Esta metodolog´ıa consiste en mezclar distintas sustancias en con-
diciones tales que se formen las nanopart´ıculas de un elemento o sustancia por procesos qu´ımicos.
Casi siempre, con estos me´todos las nanopart´ıculas se forman en un medio liquido y luego se genera
un proceso que separa las nanopart´ıculas ya formadas del resto de las sustancias.
Los me´todos hu´medos son por lo regular ma´s econo´micos y fa´ciles de implementar, pero tienen
menos control sobre el taman˜o y la estructura de las nanopart´ıculas que se forman. Otro aspecto a
considerar es que los tiempos de s´ıntesis son ma´s largos. Los feno´menos f´ısicos que se producen en
estos me´todos son, por lo regular, dif´ıciles de simular computacionalmente pues involucran comple-
jas reacciones a nivel electro´nico entre varios elementos. Entre estos me´todos se puede mencionar
el coloidal que consiste en disolver alguna sal que contenga el elemento del que se quieren obtener
las nanopart´ıculas y un reductor disueltos en alguna sustancia liquida. Las mole´culas de la sal se
ira´n uniendo, hasta formar coloides que al llegar a cierto taman˜o se sedimentara´n por la fuerza gra-
vitatoria y dicho sedimento sera´n las nanopart´ıculas creadas. El me´todo de reduccio´n fotoqu´ımica
funciona bajo el mismo principio, solo que en lugar de utilizar un reductor qu´ımico, utiliza algu´n
tipo radiacio´n electromagne´tica como reductor.
Las s´ıntesis f´ısicas, tambie´n conocidas como me´todos secos, consisten en pulverizar uno o varios
blancos de elementos espec´ıficos a base de someterlos a grandes cantidades de energ´ıa de forma
violenta de manera que el polvo que se produzca sea del orden de nano´metros. Entre estos me´to-
dos existen la mecanos´ıntesis, la evaporacio´n te´rmica, el espreado atomizado, la abrasio´n la´ser y la
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abrasio´n io´nica. En todos estos casos ocurre la coalescencia de nanopart´ıculas de la forma en que se
estudia en esta tesis. En la seccio´n siguiente se explicara´ a detalle como funcionan cada uno de estos
me´todos.
2.1. Me´todos de s´ıntesis con coalescencia
Los me´todos presentados en esta seccio´n involucran coalescencia de nanopart´ıcula en alguna
etapa del proceso. La finalidad de presentar estos casos es entender bajo que circunstancias ocurre la
coalescencia en la generacio´n de nanopart´ıculas, para ajustar mejor los para´metros de la simulacio´n
e interpretar los resultados de mejor manera.
2.1.1. Mecanos´ıntesis
La mecanos´ıntesis23 se define como cualquier me´todo en el que se coloquen o se remuevan, con
control de la posicio´n y alineamiento, a´tomos o mole´culas en una nanopart´ıcula. Esto se logra, por
ejemplo, con una punta de microscopio de barrido por tunelamiento (STM)24. Esta punta puede
recoger a´tomos o mole´culas pequen˜as y colocarlas en un sustrato o en alguna nanopart´ıcula con
precisio´n ato´mica. Obviamente esta te´cnica da un gran control sobre las caracter´ısticas de la nueva
nanopart´ıcula a formar, pero es muy lento y costoso.
En este me´todo la coalescencia se da en el momento en que se deposita el a´tomo o mole´cula en
su destino final, sin embargo no existe reportado que este me´todo haya sido utilizado para la s´ıntesis
de nanopart´ıculas de plata.
2.1.2. Evaporacio´n te´rmica
La te´cnica de evaporacio´n te´rmica25 consiste en calentar el elemento del cual se obtendra´n las
nanopart´ıculas, hasta que este comience a entrar en fase gaseosa para despue´s condensar el vapor
producido en alguna sustrato neutro. El proceso se lleva a cabo, por lo regular, a baja presio´n, para
evitar que el vapor del elemento con el que se este trabajando haga reaccio´n con los elementos del
aire.
En algunos casos, se trabaja con sustratos cargados ele´ctricamente para que gu´ıen de mejor
manera el vapor hacia ellos. Obviamente esto se utiliza cuando se trabaja con elementos meta´licos
o elementos que formen iones al momento de evaporarse.
Al utilizar este me´todo de s´ıntesis, la coalescencia se puede dar en el trayecto del vapor que va
del sitio donde se produjo a donde se condensa. Cuando esto sucede cada una de las nanopart´ıculas
son gotas de vapor que tiene una energ´ıa muy alta y poseen un comportamiento l´ıquido, por lo que
factores como su orientacio´n o velocidad de choque, se vuelven irrelevantes. La coalescencia en este
me´todo tambie´n se puede dar en el sustrato lo cual sera´ explicado a detalle en la seccio´n (2.2).
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Este me´todo es muy utilizado para sintetizar nanopart´ıculas de plata de entre 5 y 500 (nm)26,
as´ı como para generar estructuras de crecimiento regulado como nanoalambres27 o recubrimientos28.
2.1.3. Espreado atomizado
El me´todo de espreado atomizado29, tambie´n conocido como pulverizacio´n cato´dica o por el ter-
mino en ingle´s sputtering, consiste en golpear un blanco del elemento que formara´ las nanopart´ıculas,
con a´tomos a altas energ´ıas (entre 10(eV ) y 100(eV )) as´ı los a´tomos del blanco se desprenden de
forma individual y sean depositados en otra parte. La forma en que los a´tomos que funcionan como
proyectiles adquieren la energ´ıa para desprender a los a´tomos del blanco, es diversa y varia depen-
diendo de los elementos a trabajar. Una manera de conseguir esas energ´ıas es a trave´s de campos
electromagne´ticos que aceleren los a´tomos en cuestio´n. Otra manera es produciendo un plasma y
dejando escapar a´tomos de forma ordenada y en una direccio´n fija. Incluso un microscopio de trans-
misio´n de electrones (TEM), puede ser utilizado para generar los proyectiles, al acelerar los electrones
a las energ´ıas deseadas y dirigirlos a un blanco grueso que absorba toda la energ´ıa.
Los a´tomos que se desprenden del blanco se depositan en un sustrato y ah´ı se van formando
las nanoestructuras deseadas. Este me´todo es muy utilizado para recubrir superficies con pel´ıculas
de pocos a´tomos30 de grosor. Pero tambie´n es usado para formar nanopart´ıculas31, sustituyendo el
sustrato so´lido por un medio l´ıquido en el cual se agrupan los a´tomos.
Durante el proceso pueden ocurrir feno´menos de coalescencia en el sustrato, e´stas se explicara´ a
detalle en la seccio´n (2.2). El espreado atomizado es empleado para formar nanoestructuras de plata
y de metales nobles en general.
2.1.4. Me´todos de abrasio´n
Los me´todos de abrasio´n se pueden clasificar en dos grupos; la abrasio´n laser32,33 y la abrasio´n
io´nica34. Ambos tipos de abrasio´n funcionan bajo el mismo principio f´ısico en el que un fuente
de energ´ıa concentrada, que puede ser un laser o un haz de iones, se dirige directamente hacia el
blanco del elemento que formara´ las nanopart´ıculas. Este proceso hara´ que el blanco se comience a
pulverizar formando un gas de nanopart´ıculas que pueden ser depositadas en un sustrato, o bien, si
el blanco esta en algu´n medio l´ıquido, agruparse en este medio.
La diferencia entre los me´todos de abrasio´n y el espreado atomizado, es que en los me´todos
de abrasio´n no se generan a´tomos sueltos, sino que el blanco se llega a pulverizar en conjuntos
ato´micos de ciertos taman˜os definidos. Estos me´todos son muy empleados para metales nobles como
la plata35,36.
La coalescencia de nanopart´ıculas se da en esta te´cnica en el gas que se forma al inicio, lo cual
sera´ explicado en la seccio´n (2.3) y en el sustrato, que como se ha mencionado antes, sera´ explicado
en la seccio´n (2.2).
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2.1.5. Condensacio´n en gas inerte
La condensacio´n en gas inerte26,37 es un me´todo de s´ıntesis de nanopart´ıculas que utiliza te´cnicas
de otros me´todos para generar un gas de nanopart´ıculas fr´ıas y separarlas por masas para deposi-
tarlas en un sustrato. El primer paso de este me´todo es generar un gas del elemento que formara´ las
nanopart´ıculas. Este gas puede ser producido mediante de vaporizacio´n, pulverizacio´n io´nica o por
me´todos de abrasio´n. Luego el gas del elemento en cuestio´n, debe ser enfriado ra´pidamente por un
gas neutro, provocando que se condense en nanopart´ıculas. E´stas sera´n entonces filtradas segu´n su
masa por medios f´ısicos. Una vez pasando dicho filtro las nanopart´ıculas tendra´n altas velocidades
de entre 100(m/s) y 500(m/s)26,38 y se ira´n depositando en un sustrato.
En este me´todo es muy utilizado para la plata y otros metales nobles en general. Aqu´ı la coales-
cencia puede ocurrir una vez que las nanopart´ıculas este´n en el sustrato, pero ocurre, sobre todo,
despue´s que las nanopart´ıculas pasan el filtro de masas, formando una especie de ”gas de nano-
part´ıculas”. Este caso sera´ descrito a detalle en la seccio´n (2.3). La tesis presente esta´ inspirada
justamente en esta parte del proceso y busca simular lo que sucede en estas condiciones especificas.
Sin embargo los resultados pueden ser utilizados para analizar algu´n otro de los me´todos descritos.
2.2. Coalescencia en sustrato
Cuando hay coalescencia en un sustrato, la interaccio´n entre el sustrato y las nanopart´ıculas
juega un papel importante en el proceso. Ciertos tipos de sustratos pueden acelerar el proceso39 de
coalescencia mientras que otros pueden alentarlo40 o inhibirlo completamente41.
En general, cuando una nanopart´ıcula se encuentra sobre un sustrato, esta esta´ a temperatura
ambiente o a una temperatura significativamente menor que su temperatura de fusio´n. Adema´s, las
nanopart´ıculas que esta´n sobre el sustrato tienen muy poca o nula difusio´n por lo que solo pueden
entrar en contacto con otras nanopart´ıculas que se encuentren a cercanas. Estas dos caracter´ısticas
tiene como consecuencia que en los procesos de coalescencia las nanopart´ıculas en sustrato no se
fusionen completamente unas con otras, sino que formen conglomerados, en donde las part´ıculas
primitivas compartan unas pocas capas de a´tomos con sus vecinas.
Los procesos de coalescencia en sustrato puede ser acelerados al dar al las nanopart´ıculas energ´ıa
por medio de calor, ondas electromagne´ticas y/o hazes de electrones42. Todos estos feno´menos de
coalescencia se ven afectados por la densidad de nanopart´ıculas en el sustrato, los elementos que
forman la nanopart´ıcula y el tipo de sustrato. En esta tesis no se busca encontrar similitudes entre
la coalescencia en gas inerte y la coalescencia en sustrato, aunque los resultados que se encuentren
puede ser utilizados en un contexto ma´s amplio de coalescencia en general.
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2.3. Coalescencia en gas inerte
La coalescencia en gas inerte se da cuando hay nanopart´ıculas de taman˜o y estructura bien
definidas, por lo regular a temperatura ambiente43 movie´ndose a velocidades t´ıpicas de 500(m/s)
en una ca´mara formado un gas de nanopart´ıculas y por los procesos naturales de dina´mica, dichas
nanopart´ıculas chocan entre s´ı formando una nueva estructura.
La suposicio´n de la que se parte en la tesis presente es que las nanopart´ıculas se comportara´n
como esferas solidas y que sera´n deformadas o modificadas u´nicamente por el choque con otra nano-
part´ıcula. Esta primera suposicio´n no es necesariamente cierta, dado que las nanopart´ıculas tienen
formas de icosaedros lo cual hace que sus momentos de inercia rotacional no sean sime´tricos y que
puedan poseer alguna orientacio´n preferencial. El proceso exacto por el cual las nanopart´ıculas cho-
can y se combinan es desconocido y la u´nica forma en que se ha podido estudiar experimentalmente
es por medio de las nanopart´ıculas que quedan depositadas en el sustrato. La variedad en taman˜os
y estructuras de las nanopart´ıculas resultantes hacen pensar que la coalescencia en el gas inerte es
el principal proceso por el cual las nuevas nanopart´ıculas se forman.
Este feno´meno se ha estudiado por medio de simulaciones computacionales14, principalmente
para nanopart´ıculas de dos distintos elementos. En esta´ tesis se estudiaron los choques en las orien-
taciones con mayor diferencia en una nanopart´ıcula icosaedral a fin de poder tener una serie de
resultados que se puedan comparar con los resultados experimentales y deducir las condiciones a
partir las cuales las nanopart´ıculas de mayores taman˜os se forman en el gas inerte.
Cap´ıtulo 3
Principios de dina´mica molecular
En toda simulacio´n nume´rica, es importante conocer a fondo el me´todo a emplear para obtener
los resultados que se buscan. Incluso si el me´todo es parte de un paquete computacional, se debe
entender con claridad cuales son los principios f´ısicos en los que esta´ basado el ”motor f´ısico”de
dicho paquete computacional. Este entendimiento nos dara´ una base para colocar los para´metros de
la simulacio´n de la manera ma´s eficiente y practica, as´ı como ver los alcances del me´todo y poder
interpretar los resultados finales de manera correcta.
Para esta tesis se utilizo´ el me´todo de dina´mica molecular como principal herramienta compu-
tacional. Este me´todo nos permite simular el comportamiento de las nanopart´ıculas a nivel ato´mico,
en el momento de la coalescencia. El principio ba´sico de la dina´mica molecular es el ir resolviendo
nume´ricamente las ecuaciones de Newton de forma nume´rica dado un sistema de fuerzas interato´mi-
cas y ciertas condiciones iniciales. Para lograr esto se integrara´n nume´ricamente la forma diferencial
de las ecuaciones diferenciales newtonianas. Esto dara´ como resultado que se pueda saber la posicio´n,
velocidad y aceleracio´n de cada a´tomo en ciertos tiempos espec´ıficos.
En este capitulo se explicara a detalle el funcionamiento matema´tico de la dina´mica molecular,
cuales son sus alcances y limitaciones, as´ı como los para´metros de disen˜o cr´ıticos de este me´to-
do. Tambie´n se expondra´n caracter´ısticas especificas de la dina´mica molecular dentro del paquete
computacional LAMMPS.
3.1. Me´todo Verlet
El algoritmo de dina´mica molecular que se utilizo´ en esta tesis fue el me´todo Verlet44. Para
entender el funcionamiento de este me´todo hay que comenzar con las leyes de Newton y hacer la
construccio´n matema´tica a partir de ah´ı. La segunda ley indica que el vector aceleracio´n es igual al
vector de fuerza dividido entre la masa del objeto:
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a =
F
m
(3.1)
O visto desde el punto de vista diferencial;
x¨ =
F
m
(3.2)
Ahora, sabemos que la forma para calcular la fuerza que sufre un objeto dentro de un potencial
dado U es el negativo del gradiente de dicho potencial. Por lo tanto la ecuacio´n se puede escribir
como:
x¨ =
−∇U
m
(3.3)
Al hacer la primera integracio´n de esta ecuacio´n obtenemos la ecuacio´n de velocidad, representada
por la derivada temporal de la posicio´n x˙:
x˙ =
−∇U
m
t+ x˙0 (3.4)
Finalmente al hacer la segunda integracio´n tendremos la ecuacio´n que indica la posicio´n del
objeto:
x =
−∇U
2m
t2 + x˙0t+ x0 (3.5)
Este conjunto de ecuaciones son suficientes para describir el movimiento de cualquier objeto
dentro de un sistema cuyo potencial sea conservativo. Sin embargo para sistemas interato´mico el
potencial U cambia conforme cambian las posiciones de los a´tomos, por lo que las ecuaciones no
pueden ser resueltas de forma anal´ıtica y se tienen que resolver a trave´s de la integracio´n nume´rica.
La integracio´n nume´rica consiste en solucionar las ecuaciones newtonianas de movimiento para
encontrar la nueva posicio´n y velocidad en un tiempo muy pequen˜o, suponiendo que el potencial U
es constante. Si el tiempo a evaluar es lo suficientemente corto, el error por suponer el potencial U
constante, es despreciable. Con la nueva posicio´n y velocidad, se puede obtener un nuevo potencial y
de esta forma repetir el proceso las veces que sean necesarias. Esto puede expresarse con la ecuacio´n
de posicio´n:
xi+1 =
−∇Ui
2m
∆t2 + x˙i∆t+ xi (3.6)
En donde xi es la posicio´n actual del a´tomo ahora, xi+1 sera´ la siguiente posicio´n de dicho a´tomo
y ∆t es el tiempo entre una posicio´n y otra. En general el sub´ındice i significa los datos actuales y
el sub´ındice i+1 se refiere a los datos de la siguiente posicio´n.
Ahora la ecuacio´n para la velocidad se puede expresar de esta manera
3.1. ME´TODO VERLET 13
x˙i+1 =
−∇Ui
m
∆t+ x˙i (3.7)
Donde se conserva la misma notacio´n de los sub´ındices.
Esta ecuacio´n sin embargo tiene genera un error muy grande, pues la velocidad depende de la
trayectoria de la part´ıcula del punto i al punto i+1. En el me´todo Verlet se trata de disminuir este
error al obtener la velocidad en base a un promedio de la fuerza que produce el potencial en los dos
puntos, quedando la ecuacio´n de la siguiente manera:
x˙i+1 =
(−∇Ui −∇Ui+1
2m
)
∆t+ x˙i (3.8)
Obviamente la fuerza dada por −∇Ui+1 se tendr´ıa que calcular una vez que se haya encontrado
xi+1 con la ecuacio´n (3.6). Al correr las ecuaciones (3.6) y (3.8) alternadamente, se puede encontrar
las posiciones y velocidades de los a´tomos a distintos tiempos. Estos datos son conocidos como la
trayectoria y son la base de la dina´mica molecular.
3.1.1. Errores de ca´lculo
Si la ecuacio´n de la posicio´n se muestra como una serie de Taylor quedar´ıa de la siguiente manera
xi+1 = xi + x˙i∆t+
−∇Ui
2m
∆t2 +O(∆t3) (3.9)
Donde O(∆t3) es el termino que muestra el error de ca´lculo si se toma hasta el tercer termino.
Esto quiere decir que el error de ca´lculo sera´ del orden de ∆t3, por lo que si ∆t es muy grande el
error aumenta al cubo.
Si hacemos este mismo ana´lisis con la velocidad se ve que la serie de Taylor correspondiente ser´ıa
la siguiente:
x˙i+1 = x˙i +
(−∇Ui −∇Ui+1
2m
)
∆t+O(∆t2) (3.10)
En donde se ve que el error de ca´lculo sera´ del orden de ∆t2. Dado que ∆t sera´ menor que uno,
el error en base al cuadrado tendra´ ma´s peso que el error en base al cubo de la variable.
Este error se puede disminuir haciendo ∆t muy pequen˜o, pero si se hace extremadamente chico,
entonces los tiempos de ca´lculo sera´n enormes. Por lo tanto hay que utilizar el ∆t ma´s grande posible,
para agilizar la simulacio´n, sin que genere´ errores significativos. Se ha encontrado que el tiempo ma´s
grande que puede utilizarse sin causar un error significativo es de 1.5(fs)45. Por eso en esta´ tesis
se ha utilizado un tiempo de 1(fs) a fin de tener un nu´mero cerrado que no genere ningu´n tipo de
errores significativos y sea lo suficientemente grande para tener una simulacio´n a´gil.
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3.1.2. Ensamble microcano´nico
En ensamble microcano´nico es una forma de describir, mediante meca´nica estad´ıstica los sistemas
f´ısicos asilados. Estos sistemas tienen tres variables que permanecen constantes; el volumen (V), la
cantidad de part´ıculas existentes (N), y la energ´ıa total del sistema (E). Es por eso que el sistema
recibe tambie´n el nombre de NVE.
Si el me´todo Verlet de dina´mica molecular esta´ bien implementado y ∆t es pequen˜o, entonces el
sistema debera´ mantener constante la cantidad de a´tomos involucrados y la energ´ıa total del sistema
debera´ permanecer constante. En caso de que la energ´ıa total del sistema cambien en el tiempo, es
un indicio que el me´todo Verlet esta mal implementado o bien que el taman˜o de paso no es lo sufi-
cientemente chico. Esta cuestio´n es la parte fundamental para que la dina´mica molecular se pueda
realizar de manera correcta.
Las variables de volumen (V) y de cantidad de part´ıculas (N), se mantienen constantes gracias
a las condiciones de frontera que se explicara´n ma´s adelante con detalle. En todo caso se debe de
tener cuidado, al momento de implementar la dina´mica molecular que no desaparezcan o aparez-
can part´ıculas por errores de programacio´n, as´ı como que tampoco puedan existir part´ıculas con
coordenadas que este´n fuera del volumen fijado al inicio de la implementacio´n.
3.2. Condiciones de frontera
Cuando se hablan de condiciones de frontera, dentro de la dina´mica molecular, se refiere a los
bordes de la caja de simulacio´n. En algunos casos se puede trabajar con cajas abiertas, esto quiere
decir que las part´ıculas tienen la libertad de moverse desde ∞ hasta −∞ en todas direcciones. Esto
puede representar un problema, pues puede ocasionar errores nume´ricos, dificultad en paralelizar el
proceso y generar datos que sean dif´ıciles de interpretar f´ısicamente.
Para poder mantener a todas las part´ıculas dentro de un volumen fijo y finito, mientras se
mantiene una interpretacio´n f´ısica u´til de lo que sucede en la simulacio´n se pueden seguir, de manera
general, dos estrategias distintas: El muro de potencial y las fronteras perio´dicas.
3.2.1. Muro de potencial
Esta estrategia consiste en generar un potencial artificial en las fronteras de la caja de manera
tal que cuando un a´tomo se acerque a la frontera, el potencial lo repele y cambie su trayectoria hacia
adentro de la caja de simulacio´n. Para lograr esto de una forma tal que los resultados tengan una
interpretacio´n f´ısica u´til se debe poner un potencial suave, es decir que tenga primera y segunda
derivada en todos sus puntos y la regio´n de influencia de este potencial debe de ser de pocos angstroms
de forma que no afecte al desarrollo de la dina´mica en la mayor parte de la caja.
Esta estrategia es equivalente al tener una caja con masa infinita y distribuida de forma uniforme
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sobre las paredes interiorise. Esto tiene el inconveniente de no conservar el momentum lineal del
sistema. Esta inconveniencia se puede salvar en caso de que los choques de part´ıculas en todas las
paredes de la caja sean uniformes de manera que el momentum lineal que se pierde sea cercano a cero.
Otra forma de resolver la interaccio´n con las fronteras, es hacer que la caja sea lo suficientemente
grande para que ninguna part´ıcula interactue con los muros de potencial.
3.2.2. Fronteras perio´dicas
La estrategia ma´s utilizada para tener condiciones de frontera que permitan conservar la cantidad
de part´ıculas en un volumen fijo son las fronteras perio´dicas. Esto consiste en replicar la caja de
simulacio´n de tal forma que la caja original este´ rodeada de cajas con exactamente las mismas
condiciones de posiciones relativas y velocidades de todas las part´ıculas. Esto se ilustra en la figura
(3.1).
Figura 3.1: Caja perio´dica bidimensional
En esta figura se puede ver como funcionan las condiciones de frontera perio´dicas. La caja del
centro es la caja real, de la cual se obtendra´n todos los datos relevantes. Si la part´ıcula coloreada
sale por la derecha, por la izquierda entrara´ una part´ıcula ide´ntica, con la misma velocidad. Esto
lograra´ que el momentum lineal se conserve.
Para que esta estrategia pueda funcionar de manera correcta tiene que existir una interaccio´n
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entre las part´ıculas que esta´n en las cajas de alrededor y las part´ıculas de la caja del centro. Se
puede hacer que solo haya interaccio´n con las part´ıculas que este´n cerca de las fronteras, para hacer
el co´digo ma´s ra´pido o con todas las part´ıculas, para obtener resultados ma´s precisos. En cualquiera
de estos casos las part´ıculas de las cajas de alrededor sera´n un espejo de la posicio´n y la velocidad de
las part´ıculas en la caja del centro, por lo que no es necesario calcular sus posiciones y velocidades
con el me´todo Verlet, sino copiar las velocidades y las posiciones con un factor de desplazamiento
de las part´ıculas en la caja del centro.
Cabe aclarar que en todas las corridas que se realizaron, la coalescencia de nanopart´ıculas sucede,
durante toda la simulacio´n, alejada de la frontera y que ningu´n a´tomo se acerca a ninguna de las
fronteras de la caja definida para la simulacio´n. Debido a esto se puede considerar la estrategia para
conservar el volumen, como trivial, pues no entra en funcio´n en ningu´n momento.
3.3. Termostato Nose-Hover
Los termostatos dentro de la dina´mica molecular, son una herramienta de gran utilidad, para una
variedad de aplicaciones. Los usos ma´s frecuentes de los termostato son dos: El primero es mantener la
temperatura estable de un cierto sistema, de esta forma la energ´ıa total del sistema puede variar pero
no la temperatura T . Es por esto que el sistema es conocido como NVT o ensamble cano´nico. El otro
uso de los termostatos es modificar la temperatura de una forma controlada a fin de obtener cierta
informacio´n. Para esto el termostato asume que existe una temperatura externa Text que modifica
la temperatura del sistema de manera uniforme. Esta temperatura externa puede ser constante o
puede variar en el tiempo.
Otra factor en el funcionamiento del termostato es la constante de amortiguamiento τ . Esta
constante indica que tan ra´pido la temperatura exterior se transferira´ al sistema a simular. La
eleccio´n de τ no es trivial, pues en caso de que sea demasiado chica, el sistema se volvera´ sobre
amortiguado y tendra´ oscilaciones de temperatura muy marcadas. En caso de que se escoja un τ
grande el sistema tardara´ mucho en alcanzar a la temperatura exterior.
Para poder utilizar los termostatos hay que entender bien las bases matema´ticas sobre las cuales
esta´n fundados, a fin de poder introducir los para´metros o´ptimos e interpretar los resultados de
forma correcta. En esta tesis se utilizo´ el termostato Nose-Hoover46,47 que viene implementando
dentro del paquete LAMMPS. En la documentacio´n del paquete el taman˜o sugerido de τ es de
aproximadamente 100∆t19
El termostato Nose-Hoover modifica la ecuacio´n (3.8) del me´todo Verlet que se refiere a la
velocidad de los a´tomos. La nueva ecuacio´n queda de la siguiente forma:
x˙i+1 =
(−∇Ui −∇Ui+1
2m
)
∆t+ γx˙i (3.11)
En donde γ es un ”factor de friccio´n”que aumenta o disminuye la velocidad de los a´tomos en
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base a la temperatura externa Text y al factor de amortiguamiento τ . En el modelo de termostato
Nose-Hoover46,47 la ecuacio´n para determinar γ es:
γ = e−η∆t (3.12)
En donde η es calculada con la siguiente ecuacio´n iterativa.
ηi+1 = ηi +
∆t
τ2
(
T
Text
− 1
)
(3.13)
El hacer la modificacio´n de la aceleraco´n de esta forma hace que las variaciones de energ´ıa sean
compatibles con los modelos f´ısicos de transferencia de energ´ıa. En otras palabras, el termostato
Nose-Hoover permite controlar la temperatura del sistema de forma que los resultados arrojados por
la simulacio´n sigan teniendo validez f´ısica.
3.4. Dina´mica molecular en LAMMPS
3.4.1. Generalidades
Como se menciono´ con anterioridad, LAMMPS es un paquete computacional de licencia libre y
co´digo abierto, disen˜ado por los laboratorios Sand´ıa19, con el fin de realizar simulaciones de dina´mi-
ca molecular con procesos computacionales paralelos. El co´digo de LAMMPS es libre y abierto,
por lo que se puede modificar en caso de ser necesario. Los potenciales interato´mico utilizados por
LAMMPS ya vienen dentro del paquete, aunque se pueden modificar para que se puedan utilizar
potenciales propios. El lenguaje de programacio´n en el que esta´ escrito es C++.
LAMMPS lee las instrucciones del usuario a trave´s de un archivo con un script que contiene todas
las instrucciones que se realizara´n en una corrida determinada. LAMMPS puede generar archivos de
salida en distintos formatos que contengan las propiedades de cada part´ıcula, de partes especificas
del sistema o bien de todo el sistema en su conjunto. Estos archivos son conocidos como archivos
de trayectoria pues contienen de forma ba´sica, la posicio´n de cada a´tomo en ciertos tiempos de la
simulacio´n, aunque tambie´n pueden contener information sobre las velocidades, fuerzas, energ´ıas
potenciales y otros para´metros de cada a´tomo. Estos archivos pueden ser le´ıdos por paquetes de
visualizacio´n y ana´lisis de forma que se pueda hacer un estudio despue´s de realizada la simulacio´n.
Salvo que se indique lo contrario LAMMPS genera una lista de vecinos de cada part´ıcula involu-
crada en la simulacio´n. Esto lo hace para hacer los ca´lculos solo entre vecinos cercanos y ahorrarse
tiempo computacional. Uno puede indicar que tan frecuente debe de actualizarse la lista de vecinos.
Obviamente en caso de ser una simulacio´n con mucho movimiento, como en un gas a alta tempera-
tura, es conveniente hacer las listas cada paso, pero si la simulacio´n es bastante esta´tica como un
so´lido en reposo, se pueden hacer las actualizaciones de vecinos cada 100 pasos.
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Un aspecto que hay que tomar en cuenta a la hora de generar las condiciones iniciales de la
simulacio´n es la forma en que LAMMPS hace sus procesos de paralelizacio´n. LAMMPS asigna una
cantidad de part´ıculas a cada procesador en base a la posicio´n de las part´ıculas en la caja de si-
mulacio´n. Es por esto que no es pra´ctico tomar una caja que sea mucho ma´s grande que el sistema
que se va a simular, pues resultar´ıa en que todas las part´ıculas se repartieran en pocos procesadores
y muchos quedara´n sin utilizar. Obviamente en caso de que se vaya a correr el sistema en un solo
procesador, esto no se toma en cuenta, pero si se va a correr en varios hay que intentar que las
part´ıculas este´n bien distribuidas y que el volumen de la caja este´ en el mismo orden de magnitud
que el del sistema.
3.4.2. Re´gimen NVE
Como se ha mencionado al principio de este cap´ıtulo, el me´todo que utiliza LAMMPS para hacer
la integracio´n de dina´mica molecular es el Verlet. En caso de correr un sistema NVE se utiliza un
sistema perio´dico en la frontera para mantener la cantidad de a´tomos constante N , as´ı como el
volumen fijo V .
El comando para indicar que la corrida sera´ NVE es
fix 1 all nve
De esta forma toda la corrida sera´ con energ´ıa constante hasta que se indique otra cosa. Aunque
LAMMPS no garantiza el tener una energ´ıa constante en caso de escoger un mal taman˜o de paso
o comenzar con una configuracio´n muy inestable. Estos aspectos de disen˜o los debe de cuidar el
usuario final.
3.4.3. Re´gimen NVT
Para los sistemas NVT que requiere la existencia de un termostato, si no se especifica otra cosa
LAMMPS utiliza un termostato Nose-Hoover. Para este termostato se le tiene que especificar una
temperatura inicial, una temperatura final y la constante de amortiguamiento. El formato utilizado
es:
fix 1 all nvt temp Temp_inicial Temp_final Amortiguamiento
Por ejemplo
fix 1 all nvt temp 300.0 500.0 100.0
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La temperatura inicial y final, indican cual es la temperatura objetivo al inicio y al final de la si-
mulacio´n. En caso de que no sean iguales LAMMPS hace los ca´lculos correspondientes para cambiar
la temperatura de forma lineal en toda la corrida, de forma que la temperatura objetivo comience
y termine en los puntos indicados. Esto ser´ıa el equivalente de tener el sistema a simular sumergido
en un fluido de masa infinita y que el fluido cambiara la temperatura.
En la figura (??) se muestra la gra´fica de temperatura de una nanopart´ıcula de plata de 2057
a´tomos cuando la temperatura objetivo inicial es 300, la final es 500, con una constante de amorti-
guamiento de 100 en un tiempo de 2(ns).
0 0.2 0.4 0.6 0.89 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0250
300
350
400
450
500
550
Tiempo [ns]
Te
m
pe
ra
tu
ra
 [°
K]
 
 
Temperatura sistema
Ajuste lineal
Temperatura objetivo
Figura 3.2: Evolucio´n de la temperatura de una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos termalizada a
300(K) en el re´gimen NVT a temperatura variable de 300(K) a 500(K)
Se nota claramente como la temperatura de la part´ıcula no es exactamente la temperatura
objetivo, sino que tiene un retraso tal que hace que este´ en promedio 10K menos caliente. Esto tiene
sentido, pues debe de existir un tiempo para que se obtenga un equilibrio termodina´mico entre dos
sistemas de distinta temperatura.
En la figura (3.3) se muestra como la energ´ıa total de la nanopart´ıcula de plata va aumentando
de una forma lineal, tal como era de esperarse.
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Figura 3.3: Evolucio´n de la energ´ıa total de una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos termalizada a
300(K) en el re´gimen NVT a temperatura variable de 300(K) a 500(K)
Por lo regular en los sistemas NVT la energ´ıa total del sistema tiende a tener el mismo compor-
tamiento que la temperatura, excepto cuando hay cambios de fase y la energ´ıa tiene cambios muy
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pronunciados mientras que la temperatura sigue manteniendo su comportamiento lineal.
Ahora se vera´ lo que sucede cuando se deja la Text como constante durante toda la corrida. Para
esto se pondra´ el ejemplo
fix 1 all nvt temp 500.0 500.0 100.0
En la figura (3.4) se muestra la temperatura de una nanopart´ıcula de plata de 2057 a´tomos que
tiene una temperatura inicial de 300K. La temperatura del termostato se mantiene fija en 500K.
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Figura 3.4: Evolucio´n de la temperatura de una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos termalizada a
300(K) en el re´gimen NVT a temperatura constante de 500(K)
Se ve claramente que la temperatura de la nanopart´ıcula comienza a oscilar alrededor de 500K
hasta estabilizarse. Esto claramente no es lo que sucede en una realidad f´ısica y sucede en la simu-
lacio´n por los artificios matema´ticos que se usan en el termostato Nose-Hoover. El efecto de estos
artificios matema´ticos se pueden hacer nulos si se toma una constante de amortiguamiento mayor,
lo cual har´ıa que le tomara ma´s pasos llegar a la misma temperatura.
En la figura (3.5) se ve lo que sucede con la energ´ıa total del sistema descrito anteriormente.
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Figura 3.5: Evolucio´n de la energ´ıa total de una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos termalizada a
300(K) en el re´gimen NVT a temperatura constante de 500(K)
Como se menciono anteriormente, la energ´ıa se comporta de manera esperada al ser un espejo
de la temperatura.
Cap´ıtulo 4
Potencial interato´mico
Como se ha mencionado anteriormente la eleccio´n del potencial interato´mico es fundamental para
poder tener resultados que concuerden con una realidad f´ısica. Tambie´n la eleccio´n del potencial es
lo que determinara´ la capacidad real que se tenga de obtener resultados, pues si los ca´lculos son
complejos la cantidad de pasos que se pueden hacer en un tiempo razonable se reduce mucho. En-
contrar un balance entre estas dos caracter´ısticas de un potencial es la parte ma´s importante en la
fase de disen˜o.
Para esta tesis se utilizo el potencial del me´todo del a´tomo embebido modificado (MEAM),
debido a que se quer´ıa estudiar con detalle que sucede en la superficie de las estructuras y otros
potenciales, ma´s sencillos, no ofrecen resultados confiables para los a´tomos fuera del bulto. Sin em-
bargo, es necesario tener un conocimiento claro de como funcionan los potenciales ato´micos ma´s
sencillos a fin de poder comprender el funcionamiento de potencial MEAM a fondo.
4.1. Potencial Lennard Jones
El potencial Lennard Jones48 es el potencial ma´s sencillo de todos teniendo una parte atractiva
y otra repulsiva que disminuyen con la inversa de una potencia de la distancia entre a´tomos, como
se muestra en la ecuacio´n (4.1)
Uj =
i=1∑
j=N ;i6=j
4ǫ
[(
σ
rij
)12
−
(
σ
rij
)6]
=
i=1∑
j=N ;i6=j
[
A
r12ij
− B
r6ij
]
(4.1)
En donde σ y ǫ son constantes que se ajusta segu´n el material que se este analizando. Se puede
mostrar con facilidad que el punto de equilibrio para dos a´tomos, en donde la parte atractiva del
potencial y la parte repulsiva cambian con el mismo ritmo esta dado por la ecuacio´n (4.2)
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requi = 2
1/6σ (4.2)
Este potencial tiene la gran ventaja de ser fa´cil de implementar y muy ra´pido de calcular, pero
solo arroja resultados que coinciden con los experimentos para a´tomos dentro de bloques grandes49.
Por lo tanto para ca´lculos muy precisos o part´ıculas muy pequen˜as, el potencial Lennard Jones no
es recomendable de usar50.
4.2. Potencial Finnis-Sinclair
El potencial Finnis-Sinclair51 es un potencial ma´s sofisticado en donde tambie´n hay una parte
atractiva y otra repulsiva pero calculadas de forma ma´s compleja. La forma ba´sica de este potencial
esta dado por la ecuacio´n (4.3)
Uj =
1
2
i=1∑
i=n;i6=j
((ri − c)(c0 + c1ri + c2r2i + c3r3i + c4r4i ))−
√√√√√ i=1∑
i=n;i6=j
A2((ri − d)2 +B2r4i ) (4.3)
Donde c es el radio de corte de la parte repulsiva, d es el radio de corte de la parte atractiva, c0,
c1, c2, c3, c4, A y B son constantes que se ajustan segu´n sea el elemento que se este modelando. Para
interacciones de corto rango se puede hacer c3 = c4 = B = 0 lo que simplifica las operaciones
51.
Usualmente la ecuacio´n se escribe en forma reducida como se muestra en la ecuacio´n (4.4)
Uj =
1
2
i=1∑
i=n;i6=j
(V (ri))−A
√√√√√ i=1∑
i=n;i6=j
φ(ri) (4.4)
Donde a V (ri) se le conoce como la funcio´n a pares del potencial y a φ(ri) se le conoce como la
densidad de electrones o densidad electro´nica, esto se debe a que este te´rmino se considera generado
por la presencia de la nube de electrones alrededor del a´tomo y sobre todo el sistema.
Se debe hacer notar que el potencial Finnis-Sinclair no es un potencial a pares, es decir, las
interacciones de a´tomo con a´tomo no son independientes de los dema´s a´tomos. Esto significa que
si un a´tomo cambia de posicio´n, no solo afecta su interaccio´n con todos los otros a´tomos, sino que
cambia la interaccio´n entre pares de a´tomos que no se movieron. Lo que genera esta caracter´ıstica
es el te´rmino de la densidad electro´nica. Esto sucede desde el punto de vista f´ısico debido a que
un cambio de posicio´n, arrastra la nube de electrones de forma que puede aumentar o disminuir
la densidad de electrones entre los otros a´tomos. Desde el punto de vista matema´tico, esto sucede
debido a la ra´ız cuadrada que no permite separar la suma en sus componentes independientes.
Este potencial es ma´s efectivo que el Lennard Jones para la mayor´ıa de los metales52 y muestra
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resultados muy buenos en general para metals con la estructura BCC53, sin embargo no es tan
efectivo para los metales con estructura t´ıpica FCC54.
4.3. Me´todo del a´tomo embebido (EAM)
El me´todo del a´tomo embebido55 es una generalizacio´n del modelo Finnis-Sinclair, por lo que su
ecuacio´n reducida es muy parecida a la ecuacio´n (4.4) como se muestra en la ecuacio´n (4.5)
Uj =
1
2
i=1∑
i=n;i6=j
(ραβ(ri)) +
i=1∑
i=n;i6=j
Fα(φβ(ri)) (4.5)
En donde α es el tipo de a´tomo con el ı´ndice j y β es el tipo de a´tomo con el ı´ndice i. A su vez
ραβ sigue siendo el potencial a pares y φβ es la densidad de electrones que el a´tomo i provoca en
el espacio del a´tomo j y Fα es el funcional de embebido que representa la energ´ıa requerida para
colocar un a´tomo i en la nube de electrones.
Las funciones matema´ticas expl´ıcitas son bastante complejas y var´ıan dependiendo del elemento
con el que se este trabajando. De hecho las ecuaciones son tan complejas que LAMMPS no las
resuelve de forma directa, sino que maneja archivos con los valores de los potenciales en distintos
puntos del espacio y extrapola de ah´ı los resultados56. Esto representa un gran ahorro en tiempo de
computo y mantiene las propiedades favorables de este potencial. Sin embargo, y a pesar de estos
ahorros, al hacer esta tesis se noto que el implementar EAM es aproximadamente dos veces ma´s
lento que el mismo sistema modelado con Finnis-Sinclair.
El gran e´xito de este potencial esta en los metales FCC, prediciendo las propiedades de estos de
forma muy precisa57. Otro e´xito es el predecir propiedades dina´micas (expansio´n termina, tempera-
tura de difusio´n) de una mejor forma que otros potenciales58.
El potencial EAM, no es un potencial a pares y si un a´tomo cambia de posicio´n hay que calcular
todas las interacciones entre el resto de los a´tomos.
4.4. Me´todo del a´tomo embebido modificado (MEAM)
El me´todo del a´tomo embebido modificado59 es, como su nombre lo indica, una versio´n modi-
ficada del potencial EAM. La modificacio´n consiste en hacer la funcio´n dependiente de los a´ngulos
relativos θ1 y θ2 de cada a´tomo. Esto se consigue al introducir armo´nicos esfe´ricos en la funcio´n de
la densidad de electrones. La funcio´n que modela MEAM esta dada por la ecuacio´n reducida (4.6).
Uj =
1
2
i=1∑
i=n;i6=j
(Sα(ραβ(ri))) +
i=1∑
i=n;i6=j
Fα(φβ(ri)) (4.6)
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Donde la u´nica diferencia con respecto a la ecuacio´n (4.5) es la funcio´n Sα que es el te´rmino
con los armo´nicos esfe´ricos en e´l. Una forma que se utiliza para expresar de manera ma´s expl´ıcita la
funcio´n es la ecuacio´n (4.7)
Uj =
i=1∑
i=n;i6=j
f(ri) +
i=1∑
i=n;i6=j
V (ξi) (4.7)
ξi =
j=1∑
j=n;j 6=i
ξrij +
j=1∑
j=n;j 6=i
k=1∑
k=n;k 6=i
g(rij)g(rik)h(cos(θijk)) (4.8)
(4.9)
Donde ξ es el te´rmino de la densidad de electrones para el a´tomo correspondiente, f , g y V son
funciones caracter´ısticas de cada elemento y h es la funcio´n que genera los armo´nicos esfe´ricos.
Al igual que EAM, el potencial MEAM es demasiado complejo para mostrarse brevemente y
var´ıa de acuerdo al los elementos que sean que se este´n analizando. Tambie´n, al igual que EAM,
el potencial MEAM es calculado por LAMMPS a partir de a un archivo con los valores de dicho
potencial para ciertos puntos del espacio y a partir de este archivo, extrapola los resultados para
cualquier punto en el espacio de la simulacio´n. Por esto mismo, a pesar de depender de una ecuacio´n
ma´s compleja, el tiempo de ca´lculo, es pra´cticamente el mismo entre EAM y MEAM
El hecho que el potencial MEAM tenga una dependencia angular, hace que sea un potencial
muy u´til para modelar con mayor precisio´n los a´tomos de una superficie meta´lica60, siendo esto
muy importante para el estudio que se hace en esta tesis. Tambie´n se ha visto que el potencial
MEAM genera predicciones muy precisas para aspectos dina´micos de las nanoparticulas61, lo cual
nos permitira´ estudiar la dina´mica de la coalescencia de nanopart´ıculas de plata con ma´s confianza
y analizar las caracter´ısticas termodina´micas de estos feno´menos.
4.5. Ca´lculo de fuerzas
Para calcular de manera anal´ıtica la fuerza que siente un a´tomo debido al campo de potencial
que lo rodea hay que seguir la ecuacio´n (4.10) de meca´nica cla´sica.
F = −∇U (4.10)
Esto es trivial para potenciales como Lennard Jones o Finnis-Sinclair, en donde se pueden derivar
las funciones con facilidad. Para potenciales como EAM y MEAM obtener la fuerza es algo no trivial
debido a los funcionales anidados y a que dichos funcionales, cambian para distintos casos.
Para los potenciales EAM y MEAM, el paquete LAMMPS obtiene las fuer
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que indica el potencial por medio de una extrapolacio´n de puntos.
En todo caso la fuerza tiene que atraer a los a´tomos cuando estos se encuentran lejos unos de otros
y repelerlos si es que se encuentran demasiado cerca, existiendo desde luego un punto de equilibrio
entre estas dos regiones. Para el caso del potencial MEAM, el punto de equilibrio no es, en general,
uniforme en todos los a´ngulos. Esto quiere decir que un a´tomo que esta´ en su punto de equilibrio
con respecto a otro, puede acercarse o alejarse ma´s de el a´tomo de referencia, al cambiar de a´ngulo
y seguir manteniendo su equilibrio de fuerzas.
Cap´ıtulo 5
Me´todos de ana´lisis de
nanopart´ıculas
En este cap´ıtulo se explicara´n distintas te´cnicas para analizar las estructuras y las propiedades
generales de una nanopart´ıcula. Tambie´n se explicara´ de forma breve y general sobre la definicio´n
estandarizada de los tipos de empaquetamiento de una nanopart´ıcula.
Esto servira´ para estudiar los sistemas despue´s de realizar la dina´mica molecular correspondiente,
sera´ lo que genere los resultados y las interpretaciones que se buscan en esta tesis. Muchos de estos
ana´lisis sera´n de forma cualitativa, por medio de visualizacio´n de estructuras y al ver las animaciones
que se realicen. Pero tambie´n se ha buscado hacer ana´lisis cuantitativo que pueda respaldar las
conclusiones. Para los dos tipos de ana´lisis hay que entender muy claramente como funciona la
estructura interna de una nanopart´ıcula, as´ı como tener herramientas matema´ticas que puedan
generar estad´ıstica interpretativa de muchos datos en poco tiempo.
5.1. I´ndices de Miller
En los elementos meta´licos, los a´tomos tienden a acomodarse de forma perio´dica. Esto tiene la
ventaja que al describir las posiciones de unos cuantos a´tomos, podemos conocer las caracter´ısticas
de todos los dema´s a´tomos que este´n acomodados en el mismo sistema perio´dico. Al espacio que
encierra a todos los a´tomos de tal manera que se tiene el patro´n completo del acomodo de los a´tomos
se le conoce como celda unitaria. Las celdas unitarias se repiten en todas las direcciones posibles de
manera que se formen las estructuras perio´dicas de los metales.
En el acomodo perio´dico de los a´tomos, aparecen planos caracter´ısticos que se pueden identificar
con facilidad. Estos planos son cortes en el conjunto de a´tomos meta´licos de forma tal que so´lo
queden a´tomos en dos dimensiones. El reconocer y describir estos planos es de gran utilidad para
26
5.1. I´NDICES DE MILLER 27
poder identificar fronteras de regiones, fracturas, deslizamientos o impurezas.
Para describir los planos ato´micos se utilizan los ı´ndices de Miller. Estos indices esta´n basados
en nu´meros enteros que identifican los planos que cortan una celda unitaria. Al replicarse la celda
unitaria, los planos se extienden de igual manera. Los ı´ndices de Miller se calculan de manera distinta
para cajas unitarias con distintas geometr´ıas. Para la finalidad de esta tesis se describira´n los ı´ndices
de Miller de la dos geometr´ıas ma´s comunes en metales, que son la cu´bica y el prisma hexagonal.
La celda unitaria cu´bica, es la ma´s sencilla de todas y servira´ para describir el empaquetamiento
FCC (cu´bico centrado en las cara), BCC (cu´bico centrado en el cuerpo) como se hablara´ en la seccio´n
(5.2). Posteriormente se vera la celda HCP (celda hexagonal compacta) En la celda unitaria cu´bica
cada arista tendra´ asignada una coordenada tal como se muestra en la figura (5.1).
0 0 0
1 0 1 1 1 1
0 0 1
1 0 0 1 1 0
0 1 1
0 1 0
Figura 5.1: Celda unitaria cu´bica
Los ı´ndices que representan las posiciones estara´n escritos en tercias, separados por comas, sin
pare´ntesis y representan las coordenadas cartesianas de cada una de las aristas.
Ahora bien, para encontrar los ı´ndices de Miller se tiene que tomar un plano que no pase por el
punto 000. Este plano tendra´ que cruzar los ejes x, y y z dentro de la celda unitaria. Para cada una
de los cruces se asignara la fraccio´n correspondiente que indique en donde se realizo´ dicho cruce. De
cada una de las tres fracciones se obtendra´ el rec´ıproco y se multiplicara´n todos los resultados por
un mismo nu´mero de tal manera que todos los nu´meros sean enteros.
En la figura (5.2)se observan los ı´ndices Miller de un plano determinado. En la figura hay un
plano que corta el eje de las x en 1/2, el eje de las y en 2/5 y el eje de las z en 1, por lo que al
representarlo en fracciones queda como (1
2
2
5
1). Al obtener el rec´ıproco de cada una de las fracciones
se obtiene (2 5
2
1) y finalmente se multiplica por un nu´mero que convierta todas las fracciones a
enteros, que en este caso ser´ıa el nu´mero 2, quedando los ı´ndices de Miller (452). Cabe aclarar que
en esta´ tesis los planos de Miller estara´n entre pare´ntesis () y los vectores direccionales estara´n entre
corchetes [].
Los planos ma´s comunes en una celda unitaria cu´bica son los ı´ndices (100), (010) y (001) mostra-
dos en la figura (5.3), as´ı como los planos (110) mostrado en la figura (5.4), el plano (101) mostrado
en la figura (5.5) y el plano (111) mostrado en la figura (5.6).
Ahora se explicara´n de los indices de Miller para los planos en un prisma hexagonal. Para poder
definir de manera inequ´ıvoca todas las posiciones en un prisma hexagonal, se tiene que recurrir
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0 0 1
1/2 0 0
0 2/5 0
Figura 5.2: Plano que corta el eje de las x en 1/2, el eje de las y en 2/5 y el eje de las z en 1
(1 0 0)
(0 0 1)
(0 1 0)
Figura 5.3: Planos (1 0 1), (0 0 1), (0 1 0) los cuales coinciden con las caras de la celda unitaria
cu´bica
(1 1 0)
Figura 5.4: Plano diagonal (1 1 0) que corta los planos x y y en sus extremos
(1 0 1)
Figura 5.5: Plano diagonal (1 0 1) que corta los planos x y z en sus extremos
a una cuarta dimensio´n de forma tal que tendremos 3 dimensiones en el plano horizontal y una
dimensio´n que se mueve verticalmente. Las tres dimensiones horizontales esta´n colocadas de forma
que vayan del centro del hexa´gono hacia las aristas del mismo. Esta´s dimensiones tendra´n los tres
primeros lugares en todos los ı´ndices y la dimensio´n vertical tendra´ el cuarto lugar. Todo lo descrito
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(1 1 1)
Figura 5.6: Plano diagonal (1 1 1) que corta en sus extremos los ejes x, y y z
anteriormente se ve con claridad en la figura (5.7)
0 0 0 1
0 0 1 0
0 1 0 0
1 0 0 0
Figura 5.7: Celda unitaria hexagonal con las dimensiones indicadas
La metodolog´ıa para describir un plano en la celda unitaria hexagonal es la misma que con la
celda unitaria cu´bica; se ve en donde cruza el plano cada uno de los ejes, el punto de corte se expresa
como una fraccio´n de la longitud total del eje en la celda unitaria, luego se obtiene el rec´ıproco de
cada fraccio´n y finalmente se multiplican todos los rec´ıprocos por un mismo nu´mero de tal forma
que todos los indices sean enteros.
Los planos ma´s utilizados en una celda unitaria hexagonal son el (0001) que esta´ descrito en la
figura (5.8) y los planos (1100), (1010) y (0110) mostrados en la figura (5.9).
Tanto para la celda unitaria cu´bica como para la hexagonal, hay planos que pueden llegar a
ser equivalentes, pero en general no lo son. Por lo tanto no se puede asumir que todos los planos
que este´n en alguna de las caras, sera´ igual a los otros planos colocados en caras con las mismas
dimensiones. Esto dependera´ del tipo de empaquetamiento que tenga cada conjunto de a´tomos.
5.2. Empaquetamiento ato´mico
Al hablar de empaquetamiento ato´mico, nos referimos a la relacio´n geome´trica que guardan los
a´tomos con sus vecinos. De forma general los a´tomos meta´licos se acomodan entre ellos en estructuras
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(0 0 0 1)
Figura 5.8: Plano en la tapa superior de una celda unitaria hexagonal
(1 1 0 0)
(0 1 1 0)
(1 0 1 0)
Figura 5.9: Planos en las caras rectangulares de una celda unitaria hexagonal
perio´dicas que son descritas en el estudio de la cristalograf´ıa. Las geometr´ıas t´ıpicas que adquieren
los a´tomos en los metales BCC, FCC y HCP. Cabe aclarar que estas geometr´ıas se dan en el bulto,
es decir, cuando hay tantos a´tomos que se puede ignorar los efectos en la superficie. Sin embargo
cuando se trabaja con nanopart´ıculas, los a´tomos de superficie son un alto porcentaje del total de
a´tomos, por lo que no siempre se obtiene un empaquetamiento t´ıpico en una nanopart´ıcula de metal.
El empaquetamiento t´ıpico de la plata en bulto es la FCC, pero como ya se menciono antes,
este empaquetamiento no necesariamente siempre ocurre en las nanopart´ıculas de pocos a´tomos. De
hecho las nanopart´ıculas con las que se trabajaron tienen regiones de empaquetamiento FCC y HCP.
Dado que esta´s estructuras tiene un gran parecido, hay que comprender a fondo la diferencia entre
ellas.
El empaquetamiento FCC se representa con una celda unitaria en forma de cubo con un a´tomo
en cada una de las 8 aristas y un a´tomo en el centro de cada una de las 6 caras como se puede ver
en la figura (5.10). Este cubo se va repitiendo en todas direcciones de forma sime´trica.
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Figura 5.10: Celda unitaria de FCC
Sobre esta´ celda se tienen varios planos que es importante identificar. Primero se hablara´ del
plano (001), este plano es el de la tapa superior del cubo que se muestra en la figura (5.11).
Figura 5.11: Plano (001) del empaquetamiento FCC
Este plano es equivalente a el plano (010) que se muestra en la figura (5.12).
Figura 5.12: Plano (010) del empaquetamiento FCC
Dado que la estructura FCC tiene una simetr´ıa cu´bica los planos de las 6 caras son equivalentes
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y solo cambian en la perspectiva, por lo que en esta tesis nos referiremos a cualquiera de estos planos
como al plano (001).
Otro plano es el plano (011), el cual es un plano vertical que corta al cubo de manera diagonal
muestra en la figura (5.13).
Figura 5.13: Plano (011) del empaquetamiento FCC
Este plano es equivalente al plano (110) por lo que en esta´ tesis nos referiremos u´nicamente al
plano (011), para describir cualquiera de estos planos.
El otro plano importante dentro del empaquetamiento FCC es el plano (111). Este plano es de
gran importancia para distinguir entre los planos FCC y los HCP. El plano (111) corta de manera
diagonal al cubo de la forma en que lo muestra la figura (5.14).
Figura 5.14: Plano (111) del empaquetamiento FCC
Ahora se explicara´n las caracter´ısticas del empaquetamiento HCP. Este empaquetamiento se
representa con una celda en forma de prisma hexagonal, con 12 a´tomos en cada una de las aristas de
la celda, un a´tomo en el centro de la tapa superior y otro en el centro de la tapa inferior y 3 a´tomos
colocados de forma triangular en el centro del prisma, tal como se puede ver en la figura (5.15). Al
igual que en el FCC, esta´ celda unitaria se va repitiendo en cada una de las direcciones de sus caras.
Este empaquetamiento tiene planos distintos que el FCC. En el caso de HCP se describen los
planos con 4 ı´ndices. El primer plano a describir es el (0001) que es el que esta en la tapa superior
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Figura 5.15: Celda unitaria de HCP
del prisma, tal como se indica en la figura (5.16). Este plano es equivalente al plano que produce la
tapa de abajo del prisma, pero no es equivalente a ningu´n otro plano de la geometr´ıa HCP.
Figura 5.16: Plano [0001] del empaquetamiento HCP
Otro plano en el empaquetamiento HCP es el [0002] que es un plano horizontal que esta en la
mitad del prisma hexagonal de forma que toca los tres a´tomos del centro como se muestra en la
figura (5.17).
Figura 5.17: Plano (0002) del empaquetamiento HCP
El plano (0001) de HCP es equivalente al plano (111) de FCC, esto quiere decir que si se tuviera
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este plano sin ningu´n otro contexto, no habr´ıa forma de distinguir si pertenece a un empaquetamiento
FCC o HCP. Para comprender bien esto es mejor ver cada uno de estos planos de forma aislada. El
plano (111) de FCC se muestra en la figura (5.18) y el plano (0001) de HCP se muestra en la figura
(5.19)
Figura 5.18: Plano (111) del empaquetamiento HCP aislado
Figura 5.19: Plano (0001) del empaquetamiento HCP aislado
Si estas geometr´ıas se extienden en el plano con se obtiene exactamente el mismo patro´n que se
puede ver en la figura (5.20).
Figura 5.20: Plano (111) del empaquetamiento FCC y [0001] del empaquetamiento HCP
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Se puede ver claramente que los a´tomos forman tria´ngulos alternados. Sobre la mitad de cada
uno de estos tria´ngulos se puede colocar un a´tomo, para formar un segundo plano. Este segundo
plano se puede colocar sobre los tria´ngulos superiores que esta´n representados con la letra B en la
figura (5.21), o bien se pueden colocar sobre los tria´ngulos inferiores que esta´n representados con la
letra A en la figura (5.21).
Figura 5.21: Plano (111) del empaquetamiento FCC y [0001] del empaquetamiento HCP con los
espacios para el segundo plano marcados.
Al colocar un segundo plano como se muestra en la figura (5.22), sigue sin poder distinguirse si
se tiene un empaquetamiento FCC o HCP, pues todav´ıa no se puede formar la celda primitiva de
ninguno de los dos empaquetamientos. El segundo plano equivaldr´ıa a otro plano (111) de FCC o al
plano (0002) de HCP.
Figura 5.22: Dos planos (111) del empaquetamiento FCC, un planos (0001) y un plano (0002) del
empaquetamiento HCP.
Se ve como en el segundo plano hay tambie´n los mismos espacios sobre los tria´ngulos superiores
e inferiores para formar el tercer plano. La posicio´n que tengan los a´tomos en el tercer plano sera´ lo
que determine si el empaquetamiento sera´ FCC o HCP.
Si se coloca el tercer plano de forma tal que los a´tomos de este tercer plano queden exactamente
sobre los a´tomos del primer plano, entonces se puede decir que es un empaquetamiento HCP. Esto
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se muestra en la figura (5.23).
Figura 5.23: Tres planos del empaquetamiento HCP.
Ahora bien si se colocan los a´tomos del tercer plano de forma que queden el los espacios opuestos
a los a´tomos del primer plano se tendra´ un empaquetamiento FCC. Esto se puede ver en la figura
(5.24).
Figura 5.24: Tres planos del empaquetamiento FCC.
Es importante tener en cuenta esta caracter´ıstica para identificar con claridad las regiones que
son FCC y las que son HCP en una nanopart´ıcula. El deslizamiento de un solo plano puede convertir
a 5 planos FCC en planos HCP o viceversa. Cuando se tiene un plano HCP entre varios planos FCC,
quiere decir que hay un desplazamiento at´ıpico y esto es conocido como ”plano gemelo”.
La otra forma de empaquetamiento es BCC, que se representa con una celda unitaria cu´bica con
un a´tomo en cada una de las 8 aristas y un a´tomo en el centro del cubo, tal cual esta´ representado en
la figura (5.25). De igual forma, esta celda unitaria se va repitiendo en todas direcciones de manera
sime´trica.
Finalmente se mencionara´ el empaquetamiento de icosaedro (ICO) que puede llegar a aparecer un
nanopart´ıculas con alta simetr´ıa. Este empaquetamiento, como su nombre lo indica es un icosaedro
con un a´tomo central y doce a´tomos alrededor colocados de manera uniforme como se muestra en
la figura (5.26).
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Figura 5.25: Celda unitaria de BCC
Figura 5.26: Celda unitaria de ICO
Tanto el empaquetamiento FCC como el HCP son empaquetamientos naturales. Esto quiere decir
que si se tiene esferas so´lidas del mismo taman˜o y se colocan dentro de una caja, estas esferas se
acomodar´ıan de forma FCC o HCP. El empaquetamiento BCC no aparece de manera natural en
el mundo macrosco´pico y tampoco es una forma de empaquetamiento comu´n en los metales, sin
embargo es importante entender esta estructura, pues ciertas regiones de nanopart´ıculas meta´licas,
pueden tomar este empaquetamiento en procesos dina´micos. Cabe aclarar tambie´n que un a´tomo
puede tener un empaquetamiento distinto a sus vecinos o que regiones de empaquetamiento distinto
pueden estar juntas dentro de una misma nanopart´ıcula.
En casi todas las nanopart´ıculas los a´tomos tienen distintas formas de empaquetamiento, por lo
que es necesario tener algu´n criterio para determinar que tipo de empaquetamiento tiene cada a´tomo
de forma individual. En las secciones (5.3) y (5.4) se hablara´ de las te´cnicas matema´ticas utilizadas
para poder identificar el empaquetamiento de un conjunto de a´tomos dado. Esto se hace para poder
realizar el ana´lisis estructural de manera ra´pida y efectiva.
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5.3. Ana´lisis del los vecinos comunes
El ana´lisis de los vecinos comunes, tambie´n conocido como CNA (common neighbor analysis)62,
es una forma de identificar el empaquetamiento de los a´tomos de forma individual utilizando las
distancias de los vecinos ma´s cercanos a cada uno de los a´tomos. Para comprender como funciona
el CNA hay que primero entender el concepto de para´metro de red. El para´metro de red, es por lo
regular representado con la letra a y es la medida que se utiliza para describir la separacio´n t´ıpica
de los a´tomos. Este para´metro esta definido como la longitud del ve´rtice ma´s pequen˜o de una celda
unitaria.
En las celdas FCC todas las aristas son de la misma longitud por lo que no importa cual se tome
como referencia del para´metro de red. Suponiendo que los a´tomos van a estar tan cerca como les
permita su propia circunferencia se puede demostrar que el para´metro de red esta´ determinado por
la relacio´n (5.1)
a = 2
√
2R (5.1)
Donde R es el radio ato´mico.
En las celdas unitarias BCC se ver que tambie´n todas las aristas son iguales, por lo que es
indiferente cual de ellas se tome como referencia para el para´metro de red. Haciendo la misma
suposicio´n de que la cercan´ıa de los a´tomos va a estar limitada u´nicamente por su circunferencia se
puede demostrar que el para´metro de red para el empaquetamiento BCC esta dado por la relacio´n
(5.2).
a =
4√
3
R (5.2)
Para las celdas unitarias HCP el para´metro de red que se toma como a es la arista que corresponde
a un lado del hexa´gono. La arista que corresponde a la altura del prisma se le asigna la letra c. En
caso de tener un empaquetamiento HCP ideal, es decir que todos los a´tomos este´n lo ma´s cercano
posible entre si, manteniendo el empaquetamiento, la relacio´n entre a y c estar´ıa dada por la ecuacio´n
(5.3).
c = 1.633a (5.3)
Mientras que la relacio´n entre a y el radio de los a´tomos es simplemente la ecuacio´n (5.4).
a =
R
2
(5.4)
Cabe aclarar que hay veces que los elementos que esta´n ordenados de una forma HCP, no tienen
la relacio´n ideal (5.3) por lo que hay que tomar en cuenta la relacio´n real entre a y c para hacer los
ca´lculos correctos con la te´cnica CNA.
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El primer paso para hacer el CNA es definir el radio de corte segu´n el empaquetamiento corres-
pondiente. Para un empaquetamiento FCC se debe tomar el radio de corte de forma que quede a la
mitad de la distancia entre los primeros vecinos de un a´tomo dado y los segundos vecinos de este
mismo a´tomo. Este radio de corte se determina en la ecuacio´n (5.5).
rcorte,fcc =
1
2
(√
1
2
+ 1
)
a ≃ 0.854a (5.5)
E´ste debe de lograr que queden 12 a´tomos en la vecindad de un a´tomo central dado.
Para el empaquetamiento BCC se debe tomar un radio de corte que incluya los primeros y
segundos vecinos de un a´tomo central dado. El ca´lculo de este radio de corte se muestra en la
ecuacio´n (5.6).
rcorte,bcc =
1
2
(√
2 + 1
)
a ≃ 1.207a (5.6)
En el empaquetamiento BCC se deben de tener 14 a´tomos rodeando a un a´tomo central dado,
dentro del radio de corte.
Para el empaquetamiento HCP, al igual que en el FCC, se define un radio de corte que este
a la mitad entre los primeros y los segundos vecinos del a´tomo central. Esto se obtiene con la
ecuacio´n (5.7), donde x es un factor de escala entre la relacio´n de a y c en un empaquetamiento
HCP ideal y la relacio´n entre a y c verdadera. Esto se muestra en la ecuacio´n (5.8). En caso de ser
un empaquetamiento HCP ideal x = 1.
rcorte,hcp =
1
2
(√
4 + 2x2
3
+ 1
)
a (5.7)
x =
1.633c
a
(5.8)
Obviamente no se puede saber, antes de hacer el ana´lisis que tipo de empaquetamiento se tiene,
por lo que se tiene que intentar con los tres radios de corte para ver cual cumple con todas las
propiedades del empaquetamiento propuesto. Todos los a´tomos que este´n dentro de un mismo radio
de corte, se dice que esta´n en un mismo vecindario o bien que tiene un enlace.
Una vez definido el radio de corte se toma una pareja de a´tomos que este´n dentro de dicho radio
de corte. A parir de esta pareja de a´tomos se obtendra´n tres nu´meros que indicara´n si los a´tomos
esta´n en un empaquetamiento determinado. El primer nu´mero sera´ la cantidad de a´tomos en comu´n
que este´n dentro del radio de corte de cada uno de los dos a´tomos y se denomina con la variable
nb. El segundo nu´mero es la cantidad de enlaces que hay entre los a´tomos que esta´n en los dos
vecindarios y se denomina con la variable ncb. El tercer nu´mero indica cuantos enlaces hay en la
cadena ma´s larga dentro de un mismo vecindario y es denominado con la variable nlcb.
Para un empaquetamiento FCC los doce pares que se forman alrededor de un a´tomo central,
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tienen los mismos valores: nc = 4, ncb = 2, nlcb = 1. Para un empaquetamiento HCP hay seis pares
alrededor del a´tomo central que tienen los valores, nc = 4, ncb = 2, nlcb = 1 y otros seis pares que
tienen los valores, nc = 4, ncb = 2, nlcb = 2. Finalmente para un empaquetamiento BCC se tendra´n
un total de 14 pares de los cuales ocho generara´n los valores, nc = 5, ncb = 4, nlcb = 3 y los otros
seis pares tendra´n los valores, nc = 4, ncb = 4, nlcb = 4.
De esta forma se puede distinguir que clase de empaquetamiento tiene el a´tomo central que se
esta´ analizando. Si al hacer el CNA sobre un a´tomo y este no presenta ninguna de las caracter´ısticas
descritas, se considera que este a´tomo esta´ en una regio´n de desorden. Esta´s regiones son caracter´ısti-
cas de elementos en estados l´ıquidos o a´tomos en medio de una fractura o dislocacio´n. Obviamente
los a´tomos que se encuentren en la superficie no tendra´n suficientes vecinos para realizar el CNA,
por lo que estos a´tomos nunca tendra´n un empaquetamiento asignado por este me´todo.
La ventaja de este me´todo es que es bastante ra´pido de calcular, en comparacio´n con otros. Sin
embargo, la desventaja que presenta, es que es muy sensible a pequen˜as perturbaciones, por lo que no
es muy efectivo para ana´lisis dina´micos, en donde todos los a´tomos esta´n en movimiento constante
y cualquier tipo de empaquetamiento, presenta perturbaciones de manera constante.
5.4. Ana´lisis Ackland
El ana´lisis Ackland es un me´todo de identificacio´n de empaquetamiento63, en donde adema´s de
tomar en cuenta la distancia de los a´tomos, se toma en cuenta los a´ngulos que se forman entre trios
de a´tomos.
El primer paso es tomar el a´tomo sobre el que se quiere hacer el ana´lisis y encontrar el promedio
del cuadrado de las distancias con los 6 a´tomos ma´s cercanos, como lo indica la ecuacio´n (5.9).
r20 =
6∑
j=1
r2ij
6
(5.9)
El segundo paso es encontrar todos los vecinos cuya distancia al cuadrado del a´tomo central sea
menor que 1.45 veces r20 . La cantidad de estos vecinos se denominara´ con la letra N0. Obviamente
siempre se podra´ decir que N0 => 6. Luego se encuentra un segundo grupo de vecinos cuya distancia
al cuadrado del a´tomo central sea menor que 1.55 veces r20 . La cantidad de a´tomos que haya en este
segundo grupo de vecinos estara´ denominado con la letra N1.
El tercer paso es obtener el a´ngulo que forman todos los trios de a´tomos de N0 que tengan su
ve´rtice en el a´tomo central a analizar. En otras palabras, se obtendra´ el a´ngulo que forman cada
combinacio´n de vectores que van del a´tomo central a sus vecinosN0. A estos a´ngulos se les asignara´ la
variable θjik, en donde i indica el a´tomo central y j y k dos a´tomos vecinos. Una vez teniendo los
a´ngulos se obtendra´ el coseno de los mismos con la ecuacio´n (5.10).
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χ = cos(θjik) (5.10)
Una vez teniendo todas las χ se les asigna un sub´ındice en base al cuadro (5.1).
χ Mı´nimo Ma´ximo
χ0 -1.000 -0.945
χ1 -0.945 -0.915
χ2 -0.915 -0.755
χ3 -0.755 -0.195
χ4 -0.195 0.195
χ5 0.195 0.245
χ6 0.245 0.795
χ7 0.795 1.000
Cuadro 5.1: Valores de χ en base al valor de cos(θ)
En base los valores del cuadra (5.1) se obtienen las distribuciones angulares t´ıpicas de cada tipo
de empaquetamiento en base con las ecuaciones (5.11 a 5.14).
δBCC =
0.35χ4
χ5 + χ6 + χ7 − χ4 (5.11)
δCP = 0.61
∣∣∣1− χ6
24
∣∣∣ (5.12)
δFCC = 0.1(|χ0 + χ1 − 6|+ χ2) (5.13)
δHCP =
(|χ0 − 3|+ |χ0 + χ1 + χ2 + χ3 − 9|)
12
(5.14)
Una vez teniendo estos valores se buscan una serie de criterios para asignar el tipo de empaque-
tamiento a cada uno de los a´tomos. Primero, si N0 < 11 se considera que es un empaquetamiento
desconocido. Esto provocan que todos los a´tomos que se encuentran en la superficie de una nano-
part´ıcula no tengan ningu´n tipo de empaquetamiento asignado, pues tendra´n menos de 11 vecinos.
En el segundo criterio si χ = 7 entonces se sabe que es un empaquetamiento BCC, si χ = 6 el
empaquetamiento es FCC y si χ = 3 el a´tomo esta en una estructura HCP. En caso que ninguno de
estos dos criterios se cumpliera se trabaja con las distribuciones angulares.
Si no hay ninguna distribucio´n angular tal que δ < 0.1 entonces se considera que el a´tomo esta
un empaquetamiento desconocido. De no ser as´ı se busca que δBCC < δCP y que 10 < N1 < 13 de
manera simultanea. Si esto ocurre se asigna un empaquetamiento BCC.
Si ninguno de estos criterios a ocurrido y N0 > 12 el a´tomo se considera en un empaquetamiento
desconocido. Finalmente el u´ltimo criterio es que si δHCP < δFCC el empaquetamiento es HCP y
que si δFCC < δHCP el empaquetamiento es FCC.
El me´todo Ackland es muy efectivo para identificar a´tomos en regiones que tienen perturbaciones
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ligeras en su empaquetamiento. La mayor desventaja que tiene este me´todo es su costo computacio-
nal, pues el calcular las funciones trigonome´tricas requiera muchos ciclos de procesador. A pesar de
esto, el me´todo Ackland es muy u´til en ana´lisis estructural dina´mico, debido a su estabilidad.
5.5. Visualizacio´n y ana´lisis en el programa OVITO
El software OVITO20 (The Open Visualization Tool) es una herramienta computacional auxiliar
a la dina´mica molecular hecha en LAMMPS. Este software es de co´digo abierto y de uso libre que
cuenta con multiples te´cnicas para visualizar los datos que se tienen debido a una simulacio´n de
dina´mica molecular, as´ı como herramientas que permiten hacer un ana´lisis cuantitativo de dicha
simulacio´n.
Para que OVITO pueda realizar, tanto la visualizacio´n como el ana´lisis, debe de importar los
archivos de trayectoria que el software de dina´mica molecular, en este caso LAMMPS, da de salida.
Los archivos de trayectoria, como ya se menciono´ en la seccio´n (3.4), contienen de manera ba´sica la
posicio´n de cada a´tomo en ciertos tiempos de la simulacio´n, pero tambie´n pueden contener informa-
cio´n sobre las velocidades, fuerzas, energ´ıas potenciales y otros datos sobre cada uno de los a´tomos.
OVITO esta´ disen˜ado para trabajar directamente con los archivos de trayectoria de LAMMPS, aun-
que puede leer archivos de trayectoria de otros paquetes de dina´mica molecular.
Primeramente se hablara´ de las herramientas de visualizacio´n con las que cuenta OVITO. Pri-
meramente OVITO puede realizar la tarea ma´s ba´sica de visualizacio´n que es mostrar la posicio´n
de cada a´tomo en un momento determinado de la simulacio´n, desde cualquier a´ngulo. De hecho es
capas de mostrar la posicio´n de los a´tomos en tiempo fijo desde cuatro a´ngulos de visualizacio´n de
manera simultanea, como se muestra en la figura (5.27).
Figura 5.27: Cuatro vistas simultaneas de un tiempo fino en la simulacio´n
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Otra forma de visualizar los a´tomos es asigna´ndoles algu´n color determinada por su posicio´n,
velocidad, energ´ıa potencial o cualquier dato que aparezca en el archivo de trayectoria. Tambie´n se
puede modificar el taman˜o de los a´tomos o hacer invisible a un grupo de los mismos. En la figura
(5.28), se muestra como el colorear los a´tomos ayuda a la mejor visualizacio´n.
Figura 5.28: Cuatro vistas simultaneas de un tiempo fijo en la simulacio´n con los a´tomos de
distinto color
Una herramienta muy u´til para visualizar los a´tomos es el desaparecer los a´tomos segu´n su
posicio´n. De esta forma se pueden obtener cortes de las nanopart´ıculas de forma que se pueda ver
la configuracio´n de sus a´tomos interiores. En la figura (5.29) se ve un corte vertical justo a la mitad
de la nanopart´ıcula, lo que permite ver sus capas. Cabe aclarar que la informacio´n que indica a que
capa pertenece cada a´tomo, proviene del archivo de trayectorias y no es un calculo de OVITO.
Ahora se hablara´ de las herramientas de ana´lisis que tiene OVITO. Estas herramientas son ba´sica-
mente de ana´lisis estructural. OVITO no puede calcular, fuerzas, tensiones, potenciales, velocidades,
ni predecir posiciones de los a´tomos. En otras palabras, no puede realizar ningu´n ca´lculo propio de
dina´mica molecular. Sin embargo, puede calcular desplazamientos entre dos momentos de un mismo
a´tomo, puede utilizar CNA o el me´todo Ackland para identificar empaquetamiento ato´mico y puede
calcular, cuales a´tomos estara´n enlazados, en base a su distancia.
Una gran ventaja que tiene hacer un ana´lisis con OVITO es que se puede reescribir el archivo
de trayectorias con la nueva informacio´n calculada, incluyendo la eliminacio´n de a´tomos y los cortes
hechos.
Para ilustrar la capacidad de ana´lisis de OVITO se muestra en la figura (5.30) los tipos de em-
paquetamiento de una nanoestructura dada calculados por medio de CNA y en la figura (5.31) se
muestra la misma nanoestructura coloreada segu´n el ana´lisis Ackland.
Se puede ver con claridad que el me´todo Ackland asigna empaquetamiento a ciertos a´tomos que
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Figura 5.29: Cuatro vistas simultaneas de un tiempo fino en la simulacio´n con los a´tomos de
distinto color con un corte vertical
Figura 5.30: Corte transversal de una nanopart´ıcula coloreada segu´n su empaquetamiento calculado
con CNA. Los a´tomos verdes son FCC, los a´tomos rojos son HCP, los a´tomos morados son BCC,
los a´tomos celestes son ICO y los a´tomos blancos no tienen una empaquetamiento asignado
CNA no puede asignar. Tambie´n se puede ver que la mayor´ıa de las asignaciones hechas por CNA
son las mismas hechas por el me´todo Ackland. Debido a esto se utilizara´ en esta tesis el me´todo
Ackland para analizar zonas con mucho desorden y se intente buscar un patro´n en el caos, y se
utilizara CNA cuando se quiera analizar regiones con baja perturbacio´n.
El software OVITO, no es capas de generar ima´genes que puedan ser vistas desde otros progra-
mas, como pueden ser ima´genes JPG, EPS, BMP o GIF. Sin embargo puede generar archivos de
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Figura 5.31: Corte transversal de una nanopart´ıcula coloreada segu´n su empaquetamiento
calculado con el me´todo Ackland. Los a´tomos verdes son FCC, los a´tomos rojos son HCP, los
a´tomos morados son BCC, los a´tomos celestes son ICO y los a´tomos blancos no tienen una
empaquetamiento asignado
salida que sean compatibles con el paquete POV-RAY, que a su vez puede convertir estos archivos
en ima´genes en algu´n formato para compartir, como los mencionados anteriormente.
De igual forma, OVITO es incapaz de generar animaciones en algu´n formato que se puede com-
partir como AVI, MPG o MOV, por lo que si se quiere mostrar una animacio´n con las herramientas
de OVITO, hay que generar una serie de ima´genes independientes y unirlas con algu´n paquete de
edicio´n de video. Otra opcio´n es tomar una captura de la pantalla mientras OVITO va haciendo la
animacio´n en su propio visualizador.
Para esta tesis, todas las ima´genes que muestran visualizacio´n de los a´tomo se generaron a par-
tir de archivos exportados por OVITO y procesados con POVRAY, a partir de los archivos de
trayectoria que genero´ la dina´mica molecular en LAMMPS.
Cap´ıtulo 6
Propiedades f´ısicas de la plata
La plata es el elemento 47 de la tabla perio´dica y es considerado un metal noble o de transicio´n,
esto quiere decir que puede formar cationes y que puede ser estable por si misma sin requerir la
presencia de otros elementos. Su masa ato´mica es de 107.87(uma) y tiene un radio medio de apro-
ximadamente 1.44A˚.
La plata tiene dos iso´topos estables con casi la misma proporcio´n en la naturaleza: el Ag-107
y el Ag-109. Para finalidad de esta tesis, se considero´ un so´lo tipo de a´tomo de plata con su peso
promedio, debido a que no existe evidencia que los distintos iso´topos generen distintas condiciones
f´ısicoquimicas en las nanopart´ıculas de plata.
Gracias a sus propiedades en bulto, de las que se hablara en una seccio´n ma´s adelante, la plata
ha sido utilizada en diversas aplicaciones industriales, tanto en aleaciones como de forma de plata
pura. Debido a esto y a su abundancia de forma natural, la plata ha sido uno de los elementos ma´s
estudiados en el contexto de la nanotecnolog´ıa, encontrando aplicaciones y propiedades interesan-
tes para las nanopart´ıculas de plata pura64,65, as´ı como para las nanopart´ıculas de aleaciones que
contienen plata66–68.
6.1. Propiedades de la plata en bulto
Se considera que la plata esta en bulto cuando desde un a´tomo dado se puede considerar que
existen una cantidad infinita de a´tomos de plata en todas direcciones de forma perio´dica, siendo esto
una buena aproximacio´n de la realidad a nivel ato´mico. En otras palabras, en un elemento en bulto
los efectos de los a´tomos de superficie pueden ser ignorados pues son una proporcio´n insignificante
de la cantidad de a´tomos en total.
Usualmente se considera que algu´n elemento esta en bulto cuando se tiene el nu´mero de Avogadro
de a´tomos de este elemento (6.022×1023). Para el caso de la plata esto sucede cuando se tiene 107(gr)
de plata pura, aunque las propiedades de bulto pueden aparecer au´n con cantidades mucho menores
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del elemento.
Una excepcio´n es cuando la plata esta´ en forma de laminas muy delgadas con pocos a´tomos
de grosor. En estos casos, no se puede tomar las propiedades que se tenga en esta forma como las
propiedades en bulto, independientemente de la cantidad de a´tomos que se tenga en la lamina, pues
la proporcio´n de a´tomos de superficie contra a´tomos totales no es insignificante.
Todas las propiedades de la plata en bulto que se describira´n a continuacio´n son consideradas a
una temperatura ambiente de aproximadamente 300(K) a una presio´n de 1 atmo´sfera, salvo que se
indique lo contrario. La plata en bulto presenta una empaquetamiento FCC con un para´metro de
red de aproximadamente 4.07 A˚.
6.1.1. Propiedades meca´nicas
La plata es un elemento so´lido con una densidad de 10.49(gcm−3). Tiene un mo´dulo de elasticidad
de 83(GPa), un modulo de rigidez de 30(GPa), un modulo de compresibilidad de 100(GPa) y una
dureza Vickers de 251(MPa). Estas propiedades pueden entenderse como de un elemento muy du´ctil
y maleable. En otras palabras, se requiere de muy poco trabajo para moldear un bloque de plata
pura en laminas, alambres o dividirlo en bloques ma´s pequen˜os.
Las propiedades meca´nicas de la plata en bulto, son importantes en creacio´n de nanopart´ıculas
por medios f´ısicos, pues permiten pulverizar el material con energ´ıas relativamente bajas.
6.1.2. Propiedades termodina´micas
La conductividad te´rmica de la plata es de 429(Wm−1K−1) y su difusio´n te´rmica es de 174(mm2s−1).
Esto quiere decir que conduce el calor de forma muy ra´pida y eficiente.
El punto de fusio´n de la plata es de 1234.93K, el punto de ebullicio´n es de 2435K y la capacidad
te´rmica de la plata es 25.35(Jmol−1K−1). Esto puede interpretarse como que la plata puede absor-
ber mucha energ´ıa en forma de calor y que es necesaria mucha energ´ıa para derretir un pedazo de
plata pura.
Estas propiedades tambie´n son importantes al momento de crear las nanopart´ıculas de plata por
medios f´ısicos, debido a que la energ´ıa con la que se busca pulverizar a la plata, no debe de derretirla
en el proceso.
6.1.3. Propiedades electro-o´pticas
La plata es un elemento diamagne´tico, esto quiere decir que siente una fuerza de repulsio´n en la
presencia de campos magne´ticos. La plata es muy buena conductor de electricidad con una resistencia
ele´ctrica de 15.87(nΩm) la cual es la conductividad ele´ctrica ma´s alta de todos los metales puros.
En bulto la plata es opaca y refleja todas las frecuencias del espectro visible de forma casi
uniforme. Es debido a esta propiedad que la plata se puede utilizar para espejos y sensores de luz.
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Sin embargo la plata tiene un pico de absorcio´n en el ultravioleta alrededor de la longitud de onda de
400(nm) es decir 3.1(eV ). Despue´s de este punto el ı´ndice de reflexio´n es muy bajo como se muestra
en la figura (6.1)1. Esto se debe principalmente a la energ´ıa de los electrones de las u´ltimas capas.
Figura 6.1: Porcentaje de reflexio´n de la plata vs. energ´ıa del haz de luz, comparado contra el oro y
el aluminio. Imagen tomada de Handbook of Optics vol. 2 1
6.2. Propiedades de la plata en nanopart´ıculas
Las propiedades f´ısicas de las nanopart´ıculas de plata dependen en gran medida del taman˜o y de
la estructura geome´trica de dichas nanopart´ıculas69. En esta seccio´n se hablara´ de las propiedades
ma´s importantes que corresponden a nanopart´ıculas de entre 4(nm) y 8(nm) de dia´metro que sera´n
el objeto de estudio de esta tesis.
Todas las propiedades f´ısica aqu´ı descritas deben de ser tomadas como aproximaciones, pues en
estos taman˜os, dichas propiedades pueden variar de mucho al mover o remover unos pocos a´tomos
de la nanopart´ıcula original.
6.2.1. Propiedades meca´nicas
La densidad de una nanopart´ıcula de plata es menor a 10.49(gcm−3), que es su densidad en
bulto, esto debido a que los a´tomos de superficie tienden a tener mayor distancia de separacio´n
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entre sus vecinos y dichos a´tomos son un porcentaje considerable del total del material. La densidad
especifica de cada nanopart´ıcula dependera´ de la cantidad de a´tomos total y de su forma. En todo
caso se puede decir de manera general que entre ma´s a´tomos tenga una nanopart´ıcula, mayor sera
su densidad, tendiendo a la cantidad antes sen˜alada.
El resto de las propiedades meca´nicas de una nanopart´ıcula, tales como dureza, maleabilidad,
etc. son dif´ıciles y en algunos casos imposible de determinar, dado que muchos de estos valores solo
tienen sentido en materiales en bulto. En todo caso dichas propiedades var´ıan enormemente al cam-
biar la cantidad de a´tomos o la distribucio´n de los mismos.
Una propiedad meca´nica importante y medible en una nanopart´ıcula es la respuesta a las fre-
cuencias de vibracio´n meca´nicas. Dichas respuestas son conocidas como plasmones. A pesar de ser
vibraciones meca´nicas, esta´s son producidas por ondas electromagne´ticas, por esa razo´n explican a
detalle en la subseccio´n (6.2.2).
6.2.2. Propiedades electro-o´pticas
Las frecuencias de absorcio´n de las nanopart´ıculas depende principalmente del taman˜o de las
mismas. Para nanopart´ıculas con forma esfe´rica, icosaedral, cubica, dodecahedral, etc. la respuesta a
la frecuencia electromagne´tica sera´ pra´cticamente la misma70 si tiene el mismo dia´metro aproximado.
El pico de la frecuencia de absorcio´n se encuentra en los 400(nm) de longitud de onda, para part´ıculas
que van de los 5(nm) a los 30(nm) de dia´metro. Este pico de absorcio´n se va corriendo hacia
la derecha y comienza a tener menor intensidad conforme comienza aumentar el dia´metro de las
nanopart´ıculas, llegando a aproximadamente 450(nm) para part´ıculas de 60(nm) de dia´metro y
520(nm) para nanopart´ıculas de 100(nm), tal como se muestra en la figura ().
Las propiedades electro-o´pticas de las nanopart´ıculas se ven afectadas tambie´n por el tipo de
caras que posee. Los picos de absorcio´n tendra´n el mismo perfil independientemente del tipo de
caras que se tenga en la nanopart´ıcula, pero si la onda electromagne´tica es perpendicular a alguna
cara, el pico de absorcio´n tendra´ mayor intensidad. Esto depende tambie´n del tipo de cara sobre
lo que este´ orientada la nanopart´ıcula, siendo la cara (111) la que da el pico de mayor intensidad,
seguida de la cara (200) y (220)70,71.
Es debido a estas propiedades, que las nanopart´ıculas que buscan tener aplicacio´n en sensores
o´pticos, celdas solares o pintura, se busca que sean icosaedros que solo posean caras (111) y cuyos
espectros de absorcio´n sean lo ma´s grande posible.
6.2.3. Propiedades termodina´micas
Las propiedades termodina´micas de las nanopart´ıculas de planta esta´n estrechamente relacio-
nadas con su superficie??. Como se ha mencionado anteriormente, la proporcio´n entre a´tomos de
superficie y a´tomos internos en una nanopart´ıcula es significativa. Los a´tomos de superficie tienen
menor energ´ıa de enlace por lo que pueden ser desplazados con mayor facilidad. Esto tiene como
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consecuencia que las nanopart´ıculas puedan transmitir energ´ıa te´rmica de manera ma´s eficiente.
Esta caracter´ıstica tambie´n tiene como consecuencia que el punto de fusio´n sea ma´s bajo de
1200K. La temperatura exacta de ebullicio´n de cada nanopart´ıcula depende de su taman˜o72 y de
las superficies que aparecen en las caras de la misma73. En todo caso el tener caras con superficie
(111) son las ideales para transmitir mejor el calor y para tener el punto de ebullicio´n lo ma´s bajo
posible.
6.2.4. Propiedades en organismos biolo´gicos
Una de las caracter´ısticas de las nanopart´ıculas de plata a la que se le ha dado mayor aplicacio´n,
es a su interaccio´n con entes biolo´gicos, especialmente virus6,74 y bacterias7,69. En estos trabajos se
ha encontrado que las caras (111) son las que hacen que las nanopart´ıculas tengan mayor interaccio´n
con los virus y bacterias.
En experimentos realizados7 se ha visto que las nanopart´ıculas icosaedrales son las que tiene ma-
yor frecuencia de absorcio´n en bacterias Gram negativas. La segunda mayor frecuencia es Decaedros
y luego cuboctaedros. La caracter´ıstica de estas figuras en nanopart´ıculas son sus caras (111) y sus
geometr´ıas compactas. En este mismo estudio se vio que las nanopart´ıculas que ma´s eran absorbidas
por las bacterias ten´ıan un taman˜o de entre 3(nm) y 4(nm). Con esto se puede concluir que las
nanopart´ıculas con mejores propiedades bactericidas son las que tienen caras con planos (111) y
rondan los 5(nm) de taman˜o.
6.3. Estructura de una nanopart´ıcula de plata
Ahora se hablara de la estructura que tiene una nanopart´ıcula de plata icosaedral de 2057 a´tomos,
las cuales son las nanopart´ıculas base que se usaron para la realizacio´n de esta tesis. El icosaedro es
un poliedro con 20 caras triangulares, 30 aristas y 12 ve´rtices. Todas las caras son iguales y esta´n
formadas por tria´ngulos equila´teros. El radio interno de un icosaedro, es decir, el que indica la dis-
tancia del centro al punto medio de cualquiera de las caras, es de aproximadamente 0.7558a, donde
a es el taman˜o de su arista. El radio externo del icosaedro, que es la distancia entre el centro del
mismo y cualquiera de los vertices es de aproximadamente 0.9511a. Esto quiere decir que hay una
diferencia ligeramente mayor a un 20% entre el punto de la superficie ma´s cercano y el ma´s lejano
al centro.
En una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos con forma de icosaedro todos los a´tomos esta´n empaqueta-
dos de una forma compacta. Hay 700 a´tomos que tienen un empaquetamiento FCC. Estos a´tomos se
reparten en 20 pira´mides de 35 a´tomos cada una. Estas pira´mides apuntan todas hacia el centro de
la nanopart´ıcula y tienen su base paralela a cada una de las caras del icosaedro tal cual se muestra
en la figura (6.2).
Entre las pira´mides de a´tomos FCC esta´n a´tomos con un empaquetamiento, que es detectado por
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Figura 6.2: Localizacio´n de los a´tomos FCC en una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos.
el me´todo Ackland como HCP. Sin embargo no se puede hablar de un empaquetamiento determinado
si solo hay un plano de este. Como ya se menciono´ en el capitulo (5) si se tiene un plano HCP y
otro FCC, por si mismos son indistingibles y dependen de la relacio´n con los otros planos para fijar
su empaquetamiento. Los planos con estas caracter´ısticas que aparecen en las nanopart´ıculas son
conocidos como planos gemelos y se forman al tener un empaquetamiento FCC con un plano que se
desplaza. Estos planos suelen aparecer en el a´rea de contacto entre dos empaquetamientos FCC que
tienen sus celadas unitarias en direcciones no compatibles.
Estos planos gemelos son los que dan la estructura a la nanopart´ıcula y son los actores funda-
mentales en la evolucio´n de la coalescencia entre las mismas, tal cual se vera´ en el cap´ıtulo (10). En
la figura (6.3) se puede apreciar los planos gemelos que hay dentro de la nanopart´ıcula.
En la figura (6.4) se ven los dos tipos de a´tomos a la vez. En esta figura se puede apreciar con
claridad que los a´tomos HCP, es decir los planos gemelos, forman una pared que divide las zonas
con empaquetamiento FCC.
52 CAPI´TULO 6. PROPIEDADES FI´SICAS DE LA PLATA
Figura 6.3: Localizacio´n de los a´tomos HCP en una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos. Estas
estructuras son conocidas como planos gemelos.
En medio de la nanopart´ıcula, que es en donde convergen los planos gemelos, hay un solo a´tomo
que el me´todo Ackland lo detecta como empaquetado de forma icosaedral. Este a´tomo se define
como el centro real de la nanopart´ıcula. Esta definicio´n sera´ u´til ma´s adelante, cuando el choque
entre nanopart´ıculas primitivas provoque
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Figura 6.4: Localizacio´n de los a´tomos FCC y HCP en una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos.
Cap´ıtulo 7
Termalizacio´n y alineacio´n
Para realizar la simulacio´n de la coalescencia, lo primero que se debe de hacer es generar las
condiciones iniciales del sistema, de tal forma que al hacer la dina´mica molecular sucedan las cosas
co´mo se esperan y se generen datos que puedan ser interpretados con facilidad. Para conseguir
esto los archivos de entrada deben de tener asignadas las posiciones y las velocidades de con las
condiciones iniciales ideales.
Es la finalidad de esta tesis el hacer una ana´lisis estad´ıstico de la coalescencia de nanopart´ıculas
a distintas velocidades y con distintas orientaciones, por lo mismo, un aspecto clave es tener las
posiciones y las orientaciones adecuadas desde un inicio. En este cap´ıtulo se describira´ y analizara´,
cual fue el proceso para termalizar y orientar las nanopart´ıculas, as´ı como la forma en que se les
asignaron las velocidades correspondientes.
Como se menciono´ en la seccio´n (6.3), las nanopart´ıculas de plata con las que se van a trabajar
son part´ıculas icosaedrales de 2057 a´tomos. La posicio´n de los a´tomos en una part´ıcula icosaedral es
bien conocida75 para un nu´mero N de capas, por lo que se toma una estructura ato´mica icosaedral
de 2057 a´tomos con el para´metro de red de la plata que es 4.090A˚ como la nanopart´ıcula ba´sica, y
sobre de esta se realizan todas las modificaciones correspondientes.
7.1. Metodolog´ıa de la termalizacio´n
El primer paso para tener una nanopart´ıcula que pueda arrojar buenos resultados es el termaliza-
da a la temperatura en que el feno´meno f´ısico sucede. La simulacio´n debe de representar la realidad
f´ısica de la manera ma´s fiel posible, por lo tanto los a´tomos deben de tener una velocidad y posi-
cio´n que concuerde con las caracter´ısticas energe´ticas de lo observado. La posicio´n de los a´tomos en
una nanopart´ıcula icosaedral ideal, el la posicio´n que tendr´ıan en una temperatura cerca a 0K. Sin
embargo la s´ıntesis de nanopart´ıculas de plata por medio de gases como el que se esta´ simulando,
se realiza a temperatura ambiente26 de aproximadamente 300K, por lo que se debe asignar estas
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caracter´ısticas a la nanopart´ıcula.
El me´todo para asignar las posiciones y velocidades correspondientes de cada a´tomo, es el de
utilizar el termostato Nose-Hoover que esta integrado a LAMMPS. Para esto se dan las posiciones
iniciales de una nanopart´ıcula ideal de 2057 a´tomos de plata, esto es, con todos los a´tomos en total
reposo y es su posicio´n de equilibrio. A partir de esta configuracio´n se corre el proceso de dina´mica
molecular NVT con temperatura de 300K durante 0.25(ns) que equivale a 250, 000 pasos, con la
instruccio´n:
fix 1 all nvt temp 300.0 300.0 10.0
Esto provoca que la temperatura de la nanopart´ıcula suba ra´pidamente y se estabilice alrededor
de 0.025(ns) esto es 25, 000 pasos. La evolucio´n de la temperatura se puede ver en la figura (7.1).
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Figura 7.1: Temperatura de una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos en el re´gimen NVT de 0(K) a
300(K)
Una vez finalizada la termalizacio´n, se hace un proceso de dina´mica molecular NVE, esto es, con
energ´ıa constante durante 0.1(ns), es decir 100, 000 pasos. Esto se hace para comprobar la estabilidad
de la temperatura y la energ´ıa total de la part´ıcula termalizada. La evolucio´n de la temperatura esta
en la figura (7.2). Se puede apreciar con claridad que la temperatura es pra´cticamente constante. Al
revisar los cambios de la energ´ıa total estos fueron en el orden de ∼ 10−7(eV ) por lo que se puede
decir que la part´ıcula termalizada es estable.
Este proceso se repite varias veces de forma que se tengan 12 part´ıculas termalizada de manera
estable y cuyas velocidades sean distintas. La razo´n de hacer esto es el hecho de que si se unen dos
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Figura 7.2: Temperatura de una nanopart´ıcula de 2057 a´tomos en el re´gimen NVE despue´s de
termalizada
part´ıculas ide´nticas en sus velocidades, puede existir feno´menos de resonancia que no suceden en la
realidad.
7.2. Metodolog´ıa para la orientacio´n y alineacio´n
Una vez termalizada las nanopart´ıculas con las que se va a trabajar, el siguiente paso es orientarlas
y alinearlas de forma que el choque sea de la forma deseada. En el cap´ıtulo (8) se hablara´ de las
combinaciones de orientaciones que requieren que las nanopart´ıculas este´n orientadas en el eje del
choque con la cara, la arista, el ve´rtice y una orientacio´n aleatoria que sea los ma´s diferente a las
otras tres orientaciones mencionadas.
La nanopart´ıcula con la que se trabaja originalmente es un icosaedro alineado de forma tal que
dos de sus vertices coinciden con el eje vertical como se muestra en la figura (7.3).
Esta figura debe ser girada de manera que queden las 4 orientaciones a utilizar durante esta
tesis. La primera debe ser una orientacio´n que haga que el choque sea directamente con una de las
caras, la segunda orientacio´n debe hacerse para que el choque se produzca en alguna de las aristas,
la tercera orientacio´n debe provocar que el primer punto de impacto sea un ve´rtice y finalmente se
hara´ una orientacio´n aleatoria, procurando que no coincida el punto de impacto con los de las otras
tres orientaciones.
Todas las rotaciones, traslados y alineamientos fueron realizados con MATLAB, dando de en-
trada la configuracio´n de la nanopart´ıcula termalizada y utilizando las herramientas propias de este
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Figura 7.3: Nanopart´ıcula de 2057 a´tomos con la orientacio´n original
paquete computacional, para hacer las manipulaciones correspondientes. Para conseguir la orien-
tacio´n en la que el impacto se realice en alguna de las caras, hay que rotar la nanopart´ıcula 90◦
con el eje de rotacio´n en el eje vertical. Esto consigue que una de las caras quede en el lado del
impacto, sin embargo las caras del icosaedro no son completamente verticales por lo que hay que
girar aproximadamente 11◦ en un eje horizonal que sea perpendicular a la direccio´n del impacto,
quedando la nanopart´ıcula como se muestra en la figura (7.4).
Impacto
Figura 7.4: Nanopart´ıcula de 2057 a´tomos con la cara hacia el impacto
Para obtener la nanopart´ıcula con la arista orientada hacia la direccio´n de impacto primero se
debe girar 90◦ sobre el eje vertical, de la misma forma que se hizo para orientar la cara hacia el
impacto. Despue´s se hace un giro de 58◦ sobre el eje horizontal que es perpendicular a la direccio´n
del impacto. Esto consigue que la nanopart´ıcula quede como se muestra en la figura (7.5).
Para obtener la nanopart´ıcula con el ve´rtice apuntando hacia la direccio´n de impacto, lo u´nico
que hay que hacer es girarla 90◦ en el eje perpendicular a la direccio´n de impacto. Esto se muestra
en la figura (7.6).
Finalmente se hace una part´ıcula con una orientacio´n aleatoria que no coincida con ninguna de
las otras tres orientaciones, para esto se rota de manera aleatoria uniforme en dos ejes perpendi-
culares cualquiera a la nanopart´ıcula. Al hacer esto se verifica con un visualizador por medio de
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Impacto
Figura 7.5: Nanopart´ıcula de 2057 a´tomos con la arista hacia el impacto
Impacto
Figura 7.6: Nanopart´ıcula de 2057 a´tomos con el ve´rtice hacia el impacto
observacio´n que la orientacio´n final no sea ninguna de las otras y en caso de serla se vuelve a rotar
aleatoriamente hasta que se obtenga una orientacio´n satisfactoria.
Al tener las nanopart´ıculas en la orientacio´n deseada se tiene la ventaja, debido a la simetr´ıa
del icosaedro, de utilizar la misma orientacio´n, tanto para la nanopart´ıcula a la derecha, como a la
izquierda del choque.
El otro aspecto que debe tomarse en cuenta al momento de generar los archivos de entrada es el
hecho de que las nanopart´ıculas tengan los centros de gravedad alineados en el eje de impacto. En
caso que el centro de gravedad de alguna nanopart´ıcula se encuentre fuera de este eje, al momento
del choque existira´ un momentum angular que hara´ girar a la nanopart´ıcula formada en la coales-
cencia. En caso de que pase esto, se tentara´ dificultad al momento de analizar las temperaturas, las
velocidades y aceleraciones de cada a´tomo, por lo que es conveniente que no exista este momentum
angular.
Para conseguir que los centros se alineen a el eje de impacto, se obtiene el centro gravitatorio de
la nanopart´ıcula y se desplaza de forma que quede en el eje determinado. Obtener el centro gravita-
torio de la nanopart´ıcula es relativamente fa´cil, pues esta´ conformada de a´tomos con caracter´ısticas
de masa ide´ntica, por lo que el centro geome´trico, esto es, el promedio de todas las posiciones de los
a´tomos, es tambie´n el centro gravitatorio.
Una vez que las dos nanopart´ıculas este´n alineadas, se deben recorrer de tal manera que quede
una distancia entre ambas. Esta distancia es de aproximadamente 2/3 del radio de nanopart´ıcula
para los choques que tienen velocidad inicial distinta de cero. Esto es para dar oportunidad que la
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simulacio´n obtenga datos de las nanopart´ıculas antes del impacto.
Para las configuraciones en que la velocidad inicial es cero, se ajusta en cada caso la distancia
entre las nanopart´ıculas para provocar el impacto en la menor cantidad de pasos posibles. Este ajuste
se realiza a trave´s de prueba y error.
7.3. Modificacio´n de velocidades
Cuando se tienen las nanopart´ıculas termalizada a la temperatura deseada y con la posicio´n y
orientacio´n adecuadas, se les debe de asignar una velocidad inicial de forma que el impacto sea a la
velocidad deseada, pero se mantengan las propiedades termodina´micas de las mismas. Para lograr
esto se debe de entender como LAMMPS calcula la temperatura de una nanopart´ıcula, este ca´lculo
esta´ hecho por la ecuacio´n (7.1), en donde EK es, obviamente, la energ´ıa cine´tica, N es la cantidad
de a´tomos y k es la constante de Boltzmann.
T =
2EK
3Nk
(7.1)
El hecho de medir la velocidad en funcio´n de la energ´ıa cine´tica, hace que si el centro de masas
tiene una velocidad, es decir, que si la nanopart´ıcula se este moviendo como un todo, esta velocidad
sea tomada en cuenta en el ca´lculo de la temperatura. Esto provoca que una part´ıcula termalizada a
una temperatura fija pero con una velocidad en su centro de masas, registre una temperatura mayor
a la que tiene si se toma su centro de masa como referencia. Para la finalidad de esta tesis esto
tiene relevancia u´nicamente en el trayecto entre su posicio´n inicial y el momento del impacto, pues
despue´s del mismo, la velocidad del centro de masas debera´ ser cero.
Es importante saber que al momento de realizar la termalizacio´n la velocidad promedio de la
nanopart´ıcula puede ser distinta de cero, esto es, al asignar velocidades arbitrarias la suma total
de las velocidades puede hace que el centro de masa de la nanopart´ıcula tenga una velocidad. Al
ser 2057 a´tomos con velocidades asignadas por me´todos estoca´sticos, se espera que el promedio de
estas velocidades sea muy cercano a cero, sin embargo, si no se asegura que sea completamente
cero, se pueden tener problemas para realizar los impactos de manera correcta y para calcular las
propiedades termodina´micas de la nanopart´ıcula final. Para asegurar que las velocidades tengan una
media de cero, se suman las velocidades de todos los a´tomos y el promedio de las mismas se le
resta a todas, en otras palabras, se resta la velocidad del centro de masa a cada uno de los a´tomos.
Al realizar esto la dina´mica molecular debe mantenerse con las mismas propiedades dina´micas y la
temperatura de la nanopart´ıcula debe de disminuir. Al realizar este proceso se vio que la disminucio´n
de la temperatura era tan pequen˜a que estaba dentro del margen de ruido natural, por lo que se
decidio´ no volver a termalizar la part´ıcula.
Para configurar las colisiones que sucedera´n a velocidad inicial cero, es decir, u´nicamente por
la atraccio´n de las dos nanopart´ıculas, se utilizan las nanopart´ıculas termalizadas, alineadas, con la
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orientacio´n deseada y con la velocidad ajustada para que los centros de masa este´n completamente
quietos. Para realizar las configuraciones que tengan una velocidad inicial distinta de cero, se toman
las nanopart´ıculas termalizadas, alineadas y con la orientacio´n deseada, y en el momento de ajustar
la velocidad, se remueve la velocidad del centro de masa existente por la termalizacio´n y se le suma
a todos los a´tomos la velocidad deseada para provocar el impacto de la manera deseada. Como
ya se ha mencionado, esto provoca que las nanopart´ıculas registren una temperatura ma´s alta que
la asignada en la termalizacio´n y esto debera´ ser recordado en el momento de hacer los ana´lisis
posteriores.
Cap´ıtulo 8
Metodolog´ıa
En esta capitulo se describira´ cuales fueron la metodolog´ıa que se siguio´ para realizar las si-
mulaciones, as´ı como para analizar los datos. Aqu´ı se incluira´n los protocolos de trabajo y los
procedimientos te´cnicos realizados.
En la metodolog´ıa se busco que se respetara´n lo ma´s posible las condiciones f´ısicas del feno´meno
y que se pudieran obtener y analizar datos de manera cualitativa, pero sobre todo de manera cuan-
titativa. La metodolog´ıa que se describira´ a continuacio´n fue utilizada en todos los casos aqu´ı men-
cionados.
8.1. Orientaciones y velocidades propuestas
El primer paso fue proponer un modelo que permitiera analizar la coalescencia de nanopart´ıculas
de una forma eficiente y a la vez amplia. Buscando satisfacer estas dos caracter´ısticas se propuso
realizar una simulacio´n de choques de nanopart´ıculas en distintas orientaciones y a distintas veloci-
dades.
Para definir las orientaciones con las que se trabajar´ıa, se busco cubrir la mayor variedad de
situaciones f´ısicas posibles de una forma efectiva. Al observar la geometr´ıa de la nanopart´ıcula pro-
puesta se ve que tiene tres orientaciones muy definidas: las caras, las aristas y los vertices. Por lo
tanto se propuso un modelo en donde los choques fueran todas las combinaciones posibles que pu-
dieran existir con las orientaciones descritas. Es decir, se propuso hacer los choques de forma que
el contacto entre las dos nanopart´ıculas se diera cara contra cara, cara contra ve´rtice, cara contra
arista, ve´rtice contra ve´rtice, ve´rtice contra arista y arista contra arista. A fin de incluir un estado
intermedio se propuso rotar la nanopart´ıcula de una forma aleatoria de forma tal que fuera distintas a
las orientaciones anteriores. Ya con esta orientacio´n al azar se tienen las siguientes 10 combinaciones
de choques:
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1. Ve´rtice-Ve´rtice
2. Ve´rtice-Cara
3. Ve´rtice-Arista
4. Ve´rtice-Azar
5. Cara-Cara
6. Cara-Arista
7. Cara-Azar
8. Arista-Arista
9. Arista-Azar
10. Azar-Azar
En estos choques las caras estaban alineadas de forma que la mayor a´rea de contacto suced´ıa en
el momento del choque. El choque de los vertices entre si, se dio de forma tal que la orientacio´n de
los ve´rtices era paralela entre si por lo que el primer contacto se daba en toda la longitud de un
ve´rtice contra toda la longitud del otro.
Estas orientaciones pudieron ser colocadas de forma diferente, por ejemplo al poner los vertices
de forma perpendicular entre ellos, sin embargo se considero´ que las combinaciones propuestas daban
un panorama lo suficientemente extenso de todas las orientaciones posibles.
Ahora, para definir la velocidad, se sab´ıa que la velocidad ma´xima en una ca´mara de gas inerte es
de 500(m/s)26 por lo que se propusieron las velocidades de 0(m/s), 100(m/s), 300(m/s) y 500(m/s).
Estas velocidades fueron propuestas con la finalidad de tener un espectro amplio de las posibles ve-
locidades y buscar patrones en estos casos que nos pudieran guiar a proponer otras velocidades.
Dado que la posicio´n inicial de las part´ıculas define la dina´mica molecular, se decidio´ hacer cada
una de las combinaciones 3 veces con part´ıculas distintas a fin de evitar que se diera un resultado
at´ıpico debido a condiciones iniciales especiales en algu´n caso. Por lo tanto se realizaron un total de
120 simulaciones de coalescencia con distinta orientacio´n, velocidad y caracter´ısticas iniciales de las
nanopart´ıculas
Cabe aclarar que estas configuraciones son consideradas iniciales y en base a los resultados
encontrados se pod´ıa agregar distinta orientacio´n, velocidad o caracter´ısticas iniciales de las nano-
part´ıculas.
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8.2. Generacio´n de las nanopart´ıculas
Una vez definido el modelo a utilizar, el siguiente paso es generar las nanopart´ıculas que corres-
pondan a dicho modelo. En el capitulo (7) se habla sobre como se generaron las nanopart´ıculas a
utilizar en las corridas. El resumen del procedimiento de generacio´n es el siguiente:
1. Se obtiene de una base de datos las posiciones de los 2057 a´tomos que forman un icosaedro de
8 capas.
2. Se multiplican las posiciones por un factor que haga coincidir el para´metro de red de la plata
con el para´metro de red de la nanopart´ıcula.
3. La nanopart´ıcula se alinea de forma que en el eje del choque (eje y) tenga alguna de las
orientaciones propuestas.
4. Se ajusta la posicio´n de la nanopart´ıcula para asegurar que el centro de masas se encuentre en
un eje determinado.
5. Se termaliza la part´ıcula a 300K utilizando el termostato Nose-Hoover de LAMMPS. Esto
se realiza tres veces con distinta semilla para generar tres juegos de nanopart´ıculas con las
mismas caracter´ısticas te´rmicas, pero distintas posiciones y velocidades.
6. Con cada una de las nanopart´ıculas generadas se hace una corrida NVE y se comprueba que
tienen una temperatura estable de 300K
7. A cada nanopart´ıcula se le saca una copia espejo con el centro de masas desplazado sobre el
eje de choque (eje y).
8. A cada nanopart´ıcula, incluyendo las copias espejo, se le sacan 4 copias y se le suman velo-
cidades 0(m/s), 100(m/s), 300(m/s) y 500(m/s) respectivamente a cada copia en el eje de
choque. Esto se hace agregando directamente la velocidad correspondiente al vector de veloci-
dades en el eje de choque. Para las nanopart´ıculas originales se suman las velocidades y para
las nanopart´ıculas espejo se restan las velocidades, de forma tal que se dirig´ıan unas a otras
9. Se colocan en un archivo las coordenadas de la nanopart´ıcula original y de la nanopart´ıcula
espejo con una misma rapidez, con la combinacio´n de orientaciones correspondiente.
10. Para las combinaciones con velocidad de 0(m/s) se mueven las nanopart´ıculas para que queden
lo ma´s cerca posible sin tocarse.
Al momento de crear la base para la corrida se les asigna un nu´mero particular a cada uno de los
4114 a´tomos de cada part´ıcula. Tambie´n se les asigna un nu´mero de especie a los a´tomos de cada
capa de cada una de las nanopart´ıculas. Esto se hace con la finalidad de poder hacer un ana´lisis por
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capas de lo que ocurre en la coalescencia.
Una ves que se realiza este proceso se tendra´n 120 archivos con todas las combinaciones de
orientacio´n, velocidad y condiciones iniciales. Estos archivos sera´n la base a partir de cual se realicen
las corridas que muestren el proceso de coalescencia.
Cabe aclarar que en cada uno de los archivos se tiene que especificar las dimensiones de la caja
de simulacio´n. En este caso no es una caracter´ıstica fundamental puesto que la naturaleza misma de
la simulacio´n hace que haya poco movimiento ato´mico por lo que no deben de existir a´tomos que
se escapen por ninguna de las paredes. El criterio que se utilizo´ para especificar las dimensiones de
dicha caja fue la de que tuviera un 15% ma´s de espacio que el volumen ocupado por todo el arreglo
de nanopart´ıculas en las posiciones iniciales.
8.3. Protocolo de corridas
Una vez teniendo las estructuras base se procede a realizar las 120 corridas correspondientes.
Para esto se utilizan las mismas instrucciones en todos los casos. Estas instrucciones pueden dividirse
en tres partes: la primera es definir las dimensiones a utilizar y las caracter´ısticas generales de la
corrida. La segunda parte es declarar las condiciones iniciales de cada uno de los a´tomos iniciales,
incluyendo, posicio´n, velocidad, masa y potencial superato´mica a utilizarse. Finalmente la tercera
parte es especificar como se presentara´n los resultados finales y hacer la corrida propiamente. A
continuacio´n se muestra un esquema de cada una de estas partes:
1. Dimensiones y caracter´ısticas de la corrida
a) Se definen las unidades ”metal”de LAMMPS. Esto significa que la unidad de masa es
gramos/mol, la distancia se mide en A˚, el tiempo en picosegundos, la energ´ıa en electron
volts, la temperatura en kelvin, la fuerza en eV/(A˚) y la velocidad en (A˚)/picosegundos.
b) Se definen las fronteras como perio´dicas. Esto quiere decir que si un a´tomo cruza sale
de la caja de la simulacio´n por una pared, saldra´ con la misma velocidad en la pared
contrar´ıa.
c) Se definen el estilo de cada a´tomo como un punto sin volumen, para facilitar los ca´lculos.
d) Se especifica que la simulacio´n sera´ tridimensional.
e) Se especifica que la lista de primeros vecinos se actualizara´ cada paso. Esto significa que
los ca´lculos del potencial interato´mico se hara´ en cada paso con todas los a´tomos que
este´n dentro del radio de corte de unos a otros.
f ) Se define que la corrida sera´ NVE
g) Se especifica que el tiempo de cada paso sera de 0.001 picosegundos, es decir 1 femtose-
gundo.
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2. Condicionen iniciales de los a´tomos a simular
a) Primero se carga el archivo con las posiciones y velocidades de cada a´tomo. Este archivo
tambie´n contiene el taman˜o de la caja de simulacio´n, la especie de cada a´tomo y su
nu´mero de referencia.
b) Se asignan las masas a cada especie de a´tomos. En este caso a todas se les asigna la masa
de 107.78 que es la proporcio´n gramos/mol de la plata.
c) Se define el potencial del a´tomo embebido modificado para la plata que va a determinar
las interacciones de los a´tomos entre ellos.
3. Especificaciones de presentacio´n de resultados y corrida
a) Se pide que el reporte de la corrida que indica las instrucciones que fueron ejecutadas y
los valores energe´ticos generales cada cierta cantidad de pasos, sea escrito en un archivo
”log”.
b) Se pide que se escriba en el archivo ”log”se escriban la temperatura del sistema, la energ´ıa
potencial por a´tomo y la energ´ıa total por a´tomo, cada 1000 pasos.
c) Se pide que se escriba un archivo de trayectorias que contiene las posiciones, las veloci-
dades y las fuerzas que siente cada uno de los a´tomos, junto con su especie y su nu´mero
de identificacio´n. Este archivo se escribira´ cada 1000 pasos.
d) Una vez definido todo se pide correr 10 millones de pasos la simulacio´n que equivale a
10(ns).
Al momento de correr cada una de las simulaciones LAMMPS manda a pantalla una copia del
archivo ”log”segu´n se va escribiendo. Esta copia que sale a pantalla se pide a trave´s de la terminal
de comandos, que se guarde en pantalla. Al terminar la corrida se comparan el archivo enviado a la
pantalla contra el archivo ”log 2en caso que exista algu´n dato incompleto o inconsistente se procede
a corregirlo o bien a realizar la corrida de nueva cuenta. Al terminar se revisa tambie´n la integridad
del archivo de trayectorias y se hace una visualizacio´n del estado inicial, uno intermedio y una final,
para comprobar que los resultados sean coherentes.
Las corridas se realizaron en procesadores de 8 nu´cleos. Cada corrida ten´ıa utilizaba 4 nu´cleos
de manera o´ptima por lo que se pod´ıan hacer 2 corridas de manera paralela en un mismo nu´cleo.
Cada corrida se realizaba en una carpeta independientemente utilizando un sistema de nombres para
la carpeta, los archivos de entrada y los archivos de salida que indicara´n de manera consistente la
orientacio´n de cada part´ıcula, la velocidad a la que coalescen, la semilla utilizada en la obtencio´n de
las condiciones iniciales, el taman˜o de paso y la cantidad de pasos totales.
66 CAPI´TULO 8. METODOLOGI´A
8.4. Protocolo de corridas a baja velocidad
Una vez realizadas las corridas de manera regular se vio la necesidad de hacer corridas que
mostraran ma´s a detalle el momento exacto del contacto entre las dos nanopart´ıculas. Para esto se
realizaron otro juego de corridas con las mismas caracter´ısticas, excepto en los tiempos de corrida y
en los pasos en que se generan los archivos de trayectoria y ”log”. Para estas nuevas corridas se corre
so´lo 100 mil pasos que equivalen a 0.1(ns) pero se manda la informacio´n al archivo de trayectorias y al
archivo log cada 10 pasos. Esto tiene como consecuencia que se vea con mayor detalle el movimiento
de los a´tomos en el momento del contacto, como se deforma las nanopart´ıculas y que sucede con las
energ´ıas.
8.5. Protocolo de ana´lisis
Una vez que se ten´ıan los archivos de trayectoria y los archivos ”log”para la corrida de 10(ns)
y para la de 0.1(ns) se procede a analizarlos de manera cualitativa y cuantitat´ıvamente. Estos dos
tipos de ana´lisis no se hicieron por separado sino que se fueron haciendo de manera paralela, pues
conforme se obten´ıa informacio´n cuantitativa se encontraban puntos interesantes en los que se pod´ıa
hacer el ana´lisis cualitativo y viceversa.
Debido a la distinta naturaleza de cada una de las corridas, al momento de analizar cada una se
encontraban distintos cursos de accio´n sugeridos, que despue´s se aplicaron a las dema´s simulaciones.
Entendiendo que este proceso fue disperso, pero documentado y completo, ahora se mostrara´n los
pasos del protocolo para analizar los datos resultantes de la corrida.
1. Leer el archivo de trayectoria de 10(nm) y 0.1(nm) con OVITO y obtener lo siguiente
a) Se asignara´ un color distinto a cada una de las nanopart´ıculas primitivas. Se buscara´ la
transferencia de a´tomos de una a la otra.
b) Asignar un color distinto a cada una de las capas de cada una de las nanopart´ıculas
primitivas.
c) Visualizar u´nicamente las capas externas de las nanopart´ıculas primitivas.
d) Hacer un ana´lisis Ackland asignando distintos colores a cada uno de los empaquetamien-
tos.
e) Se realiza de nuevo un ana´lisis Ackland en donde se dejan los a´tomos con los colores
basados en su empaquetamiento original, a fin de determinar cuales cambian de tipo de
empaquetamiento durante la corrida.
f ) Calcular el desplazamiento durante la simulacio´n, tomando como configuracio´n base la
posicio´n final de los a´tomos. Aqu´ı se buscara´n regiones que vayan desplaza´ndose y se
comparara´ con lo encontrado en el ana´lisis Ackland.
8.5. PROTOCOLO DE ANA´LISIS 67
g) Se calculara´ el tensor de esfuerzos de cada a´tomo y se buscara´n regiones con esfuer-
zos grandes y se comparara´ con lo encontrado en el ana´lisis Ackland y en el calculo de
desplazamiento.
En cada uno de estos pasos se visualizara´ la corrida completa y buscaran patrones o compor-
tamiento interesantes, despue´s se tomara´n las ima´genes de las posiciones iniciales y finales,
as´ı como de puntos intermedios con las caracter´ısticas interesantes encontradas. Todos los
ana´lisis se realizara´n haciendo un corte transversal en el plano yz y se volvera´n a hacer con un
corte en el plano xy. Despue´s de todos los ana´lisis se guardara´ un archivo de trayectoria que
incluya los valores asignados a cada a´tomo por el me´todo Ackland.
2. Obtener las gra´ficas de la temperatura y de la energ´ıa por a´tomo durante las corridas.
3. Obtener las gra´ficas de la cantidad total de a´tomos en cada tipo de empaquetamiento durante
toda la corrida.
4. Obtener la gra´fica de la cantidad de a´tomos total de superficie durante la corrida.
5. A partir de los puntos con caracter´ısticas interesantes detectados en las visualizacio´n de las
corridas, se buscara´n que sucede en las gra´ficas obtenidas y a partir de secciones de las gra´ficas
con caracter´ısticas llamativas se buscara´ en la visualizacio´n lo que sucede.
6. Se buscara´n correlaciones estad´ısticas entre las distintas gra´ficas obtenidas.
7. Se calculara´n el volumen del arreglo final de los a´tomos, as´ı como el a´rea superficial total.
8. Se vera´n el tipo de planos que aparecen en la superficie de la nanopart´ıcula a lo largo de la
corrida, especialmente en la configuracio´n final.
9. En base a los resultados obtenidos se determina la diferencia entre las corridas con la misma
orientacio´n y velocidad, pero distintas nanopart´ıculas primitivas.
Todos los resultados de los ana´lisis hechos, como gra´ficas, ima´genes, co´digos fuentes y anotaciones,
fueron guardados en la carpeta correspondiente de cada una de las corridas. Algunas veces cuando
se obten´ıan datos en ciertas corridas se realizaban nuevos ana´lisis sobre los mismos datos. Estos
ana´lisis hechos a solo alguna corrida por alguna caracter´ıstica propia se discutira´n en el capitulo de
resultados.
Cap´ıtulo 9
Resultados
En este cap´ıtulo se presentan los resultados de las simulaciones hechas, as´ı como un primer
ana´lisis de dichos resultados. A pesar de estar muy ligados se separara´n los ana´lisis cualitativos y
cuantitativos, a fin de poder hacer conclusiones basadas en los dos criterios.
Los resultados se mostrara´n en dos partes, la primera hablara´ de los resultados obtenidos en las
simulaciones de 0(m/s) a 300(m/s). Se agrupan estos resultados debido a que tienen caracter´ısticas
muy similares. La segunda parte abordara´n los resultados que se obtuvieron en las simulaciones
hechas a 500(m/s). El separar los resultados con esta velocidad de los dema´s se debe a que dichos
resultados tienen caracter´ısticas claramente diferentes al resto de las simulaciones y ameritan ser
analizadas con ma´s detalle.
9.1. Coalescencia a velocidades entre 0(m/s) y 300(m/s)
En esta seccio´n se hablara´ de los resultados obtenidos de las simulaciones hechas a velocidades
de 0(m/s) a 300(m/s). La razo´n de agrupar todos estos resultados es que comparten caracter´ısticas
muy similares de las cuales se pueden hablar de forma conjunta.
9.1.1. Ana´lisis cualitativo
Lo primero que puede notarse de las colisiones a estas velocidades es que se alcanza a distinguir
muy claramente los a´tomos que pertenec´ıan a las nanopart´ıculas primitivas como se ve en la figura
(9.1). Estos resultados son consistentes con todas las orientaciones por lo que aqu´ı solo se muestra
el caso de la colisio´n arista contra arista.
Otra cosa que se puede notar es que las nanopart´ıculas giran de forma distinta debido a la
coalicio´n. En la secuencia que muestra evolucio´n de las nanopart´ıculas a 0(m/s) se ve que las na-
nopart´ıculas rotaron unos 5◦ con respecto al plano horizonal. Esta rotacio´n se da pues la superficie
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del contacto inicial, que son las aristas de las dos nanopart´ıculas, es muy pequen˜a y al tener nula
velocidad inicial, no hay suficiente energ´ıa para que las part´ıculas encuentren un punto de equilibrio
al penetrar una en la otra, por lo que tienen que buscar minimizar su energ´ıa potencial maximizando
su a´rea de contacto, lo cual se consigue al girar para que las caras de las nanopart´ıculas entren en
contacto. En las 5 corridas con la misma velocidad y misma orientacio´n pero variando la direccio´n
del giro, se observo el mismo feno´meno, por lo que se puede suponer que ocurre de manera cao´tica
en estas condiciones. Tambie´n se observo´ esta rotacio´n en otras configuraciones, en donde el a´ngulo
de giro era inversamente proporcional a el a´rea de contacto inicial. Es decir, en los choques cara
contra cara, que tienen una gran superficie de contacto inicial no hay rotacio´n y en los choques arista
contra arista es que sucede el mayor giro de alrededor de 7◦.
Este mismo feno´meno de giro sucede en las colisiones a 100(m/s) pero en menor medida, debido
a que la energ´ıa inicial, hace que los a´tomos de una nanopart´ıcula penetren a la otra ma´s profunda-
mente en el instante mismo del choque, lo cual minimiza la energ´ıa potencial y por lo tanto provoca
que las nanopart´ıculas tengan que rotar menos para encontrar una posicio´n de equilibrio estable. Al
igual que en las coaliciones de 0(m/s) se observo que la direccio´n de giro tenia un cara´cter cao´ti-
co para coaliciones con los mismos a´ngulos entre las nanopart´ıculas primitivas y que los a´ngulos
aumentaban conforme el a´rea del contacto inicial era menor. En el ejemplo que se muestra en la
figura (9.1) se ve con claridad que la nanopart´ıcula de la derecha gira unos 5◦ con respecto al plano
horizontal mientras que la nanopart´ıcula de la izquierda no gira casi nada. Esta diferencia de giros
entre una y otra se da de manera cao´tica al variar ligeramente las condiciones iniciales.
En la coalicio´n que se da a 300(m/s) se ve que pra´cticamente las nanopart´ıculas no giran en
ninguna direccio´n. Esto confirma que la energ´ıa inicial hace que los a´tomos de las nanopart´ıculas
primitivas se recombinen en la zona de coalicio´n, disminuyendo la energ´ıa potencial. En este caso la
energ´ıa disminuye lo suficiente para evitar que las nanopart´ıculas giren en busca de una posicio´n ma´s
estable. En configuraciones con menor a´rea de contacto inicial el giro es mayor como se vera´ ma´s
adelante en la figuras (9.4) y (9.5) en donde se analizara´n las diez configuraciones a 300(m/s).
En todos los casos se ve con claridad que la posicio´n que adquieren las nanopart´ıculas en el
primer 0.1(ns) es la que se mantiene durante los 10(ns). Esto se debe a que en todos los casos la
energ´ıa generada por la velocidad se pierde en la deformacio´n inicial y no existe suficiente energ´ıa
disponible para hacer girar a las nanopart´ıculas para encontrar estados de mayor equilibrio.
Ahora se hablara´ de la difusio´n que existe entre las nanopart´ıculas en la frontera entre una y la
otra. Como es de esperar en los choques a 0(m/s) el intercambio de a´tomos entre las nanopart´ıculas
es poco en el momento del choque. Al ver la evolucio´n del sistema se ve como si existe difusio´n
de a´tomos durante los 10(ns). El ejemplo ma´s claro de esto es un a´tomo de la nanopart´ıcula de la
izquierda que se mueve un par de filas a la derecha y entra en la nanopart´ıcula de la derecha a los
5(ns) como se ve en la figura (9.1.4). Sin embargo la difusio´n es muy lenta y no altera la estructura
superficial de las nanopart´ıculas.
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En la evolucio´n del choque a 100(m/s) se ve en la figura (9.1) que hay una intercambio de a´tomos
mayor en el momento del choque y tambie´n hay una difusio´n mayor durante los 10(ns) que se simula.
Aun as´ı la difusio´n de a´tomos nunca pasa de un par de filas en ambas direccio´nes
Cuando el choque sucede a 300(m/s) sucede un feno´meno interesante. Como se puede apre-
ciar en la figura (9.1) la nanopart´ıcula de la izquierda se deforma de tal manera que parece que
la nanopart´ıcula de la derecha la penetro´. Dicho de otra forma, parece que la nanopart´ıcula de la
izquierda abraza a la nanopart´ıcula de la derecha. En simulaciones con los mismos a´ngulos iniciales
de las nanopart´ıculas y la misma velocidad de 300(m/s) hab´ıa ocasiones en las que ocurr´ıa el mismo
feno´meno a la inversa, es decir, que la nanopart´ıcula de la derecha abrazaba a la de la izquierda.
Esta deformacio´n absorbe mucha de la energ´ıa que proporciona la velocidad inicial. Debido a esto
hay menos energ´ıa cine´tica en los a´tomos y por o tanto hay menos difusio´n de lo que se podr´ıa
esperar tanto en el momento del choque como durante los 10(ns) de la simulacio´n. Sin embargo este
es un caso at´ıpico pues en general la difusio´n de a´tomos es mayor en los sistemas con velocidad de
300(m/s) como se vera´ ma´s adelante en la figura (9.4). En cualquier caso, la parte ma´s importante
a resaltar es el hecho que el estado del sistema var´ıa muy poco a partir del primer 0.1(ns) al tomar
en cuenta las superficies y orientaciones de las nanopart´ıculas primitivas.
9.1.1
0.1(ns)
v=0(m/s)
9.1.2
1.0(ns)
v=0(m/s)
9.1.3
2.0(ns)
v=0(m/s)
9.1.4
5.0(ns)
v=0(m/s)
9.1.5
10.0(ns)
v=0(m/s)
9.1.6
0.1(ns)
v=100(m/s)
9.1.7
1.0(ns)
v=100(m/s)
9.1.8
2.0(ns)
v=100(m/s)
9.1.9
5.0(ns)
v=100(m/s)
9.1.10
10.0(ns)
v=100(m/s)
9.1.11
0.1(ns)
v=300(m/s)
9.1.12
1.0(ns)
v=300(m/s)
9.1.13
2.0(ns)
v=300(m/s)
9.1.14
5.0(ns)
v=300(m/s)
9.1.15
10.0(ns)
v=300(m/s)
Figura 9.1: Evolucio´n temporal de la coalescencia de dos nanopart´ıculas a 0(m/s), 100(m/s) y
300(m/s).
Ahora se vera´ que sucede con el empaquetamiento de los a´tomos en cada uno de los casos anterio-
res. Para esto se hara´ referencia a la figura (9.2) que muestra la evolucio´n de los sistemas a 0(m/s),
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100(m/s) y 300(m/s) con un corte transversal y los a´tomos coloreados segu´n su empaquetamiento
determinado por el me´todo Ackland. Los tres sistemas mostrados son de un choque de arista contra
arista, sin embargo los resultados que aqu´ı se comenten son validos, salvo que se indique lo contrario,
para todas las configuraciones con distintas nanopart´ıculas primitivas y con distintas orientaciones
de choque.
Recordando brevemente lo visto en el cap´ıtulo (5) los a´tomos de color de blanco son a´tomos
que no tienen ningu´n empaquetamiento definido. Estos son a´tomos de superficie o bien a´tomos in-
teriores que esta´n en una zona de alto nivel de desorden. Los a´tomos que esta´n marcados con el
color verde indican que tienen un empaquetamiento FCC. Este tipo de empaquetamiento debe ser el
que predomine en nanopart´ıculas de plata dado que es el orden geome´trico que minimiza la energ´ıa
para bloques grandes. Este tipo de empaquetamiento es el ma´s abundante en las nanopart´ıculas
primitivas. Los a´tomos de color rojo son a´tomos que el me´todo Ackland63 identifica como a´tomos
con empaquetamiento HCP. En las nanopart´ıculas de plata, por lo regular no hay bloques de a´to-
mos HCP, solo planos con este tipo de empaquetamiento. Estos planos son conocidos como planos
gemelos y marcan la frontera entre regiones de a´tomos FCC. Los a´tomos que tienen color azul son
a´tomos que se identifican con el empaquetamiento BCC. Estos a´tomos indican por lo regular zonas
de desorden en las nanopart´ıculas de plata dado que no es un tipo de empaquetamiento natural para
este elemento. Finalmente los a´tomos que tienen color amarillo son a´tomos con geometr´ıa icosaedral,
esto debe aparecer en la convergencia de los planos gemelos, es decir en el centro de las nanopart´ıcu-
las, cualquier otro lado en donde aparezcan indica que es una zona de desorden.
En el choque a 0(m/s) se puede apreciar con claridad que la estructura de las nanopart´ıculas
primitivas se altera muy poco. Los centros originales se mantienen bien definidos y la mayor´ıa de los
a´tomos conserva su empaquetamiento original. En la zona en donde se unen las dos nanopart´ıculas
primitivas, hay a´tomos que presentan un empaquetamiento desordenado e inconsistente. La cantidad
de a´tomos desordenados y la zona en donde esta´n estos se mantiene de forma metaestable, es decir
son siempre los mismos a´tomos en la misma zona los que esta´n sin ordenar, pero varia la forma
en que esta´n desordenados en distintos momentos. Este desorden es debido a la energ´ıa potencial
inicial que se pierde en el momento de la colisio´n. Esta energ´ıa se transforma en energ´ıa cine´tica, la
cual no afecta de manera significativa a los a´tomos que mantienen su empaquetamiento original por
lo que se manifiesta en los a´tomos que perdieron este empaquetamiento original debido al choque.
Esto tiene como consecuencia que los a´tomo de esta zona este´n en constante movimiento, entrando y
saliendo de puntos de equilibrio de manera alternada. Sin embargo esta dina´mica no afecta a ningu´n
otra regio´n de las nanopart´ıculas. Al observar la dina´mica de todos los casos de velocidad 0(m/s)
con distintas orientaciones y distintas nanopart´ıculas primitivas, se observa que la zona de desorden
afecta entre 3 y 5 capas de cada nanopart´ıcula.
Cuando las nanopart´ıculas primitivas colisionan a 300(m/s) se ve como la zona de desorden
es mayor en el momento inicial del choque. Sin embargo, a diferencia de la colisio´n con velocidad
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inicial 0(m/s), se puede apreciar con claridad como la cantidad de a´tomos que esta´n desordenados
disminuye conforme avanza la simulacio´n. A esta velocidad ocurre lo mencionado anteriormente en
donde la energ´ıa potencial y, en este caso, la cine´tica que hay en un inicio, se transforman en energ´ıa
cine´tica exclusivamente. Esta energ´ıa cine´tica se manifiesta en los a´tomos que se desordenan en el
momento del choque, por las razones ya mencionadas. La diferencia entre los choques a velocida-
des de 300(m/s) consiste en que la energ´ıa cine´tica es tan grande que se trasmite a a´tomos con el
empaquetamiento original, que esta´n cerca de la zona de desorden. Esto tiene como efecto que ma´s
a´tomos sean reacomodados, haciendo a su vez que la energ´ıa se distribuya en ma´s zonas, lo que
tiene como consecuencia final que cambie el empaquetamiento de ciertas zonas y que existen menos
a´tomos desordenados. Cabe aclarar que es lo que sucede en el tria´ngulo inferior de la nanopart´ıcula
de la derecha. En la figura (9.2.6) y (9.2.7) se ven que hay unos a´tomos coloreados de rojo, es decir
que hay un plano gemelo. En la figura (9.2.8) se ve como todos los a´tomos de este tria´ngulo esta´n
coloreados de color rojo y luego en la figura (9.2.9) solo se ven a´tomos de color verde, es decir, con
empaquetamiento FCC. Esto no sucede debido a que los a´tomos cambien de color por un cambio
estructural, sino que el plano gemelo que contiene a los a´tomos de color rojo esta muy cerca del plano
de corte y en la figura (9.2.9) dicho plano gemelo, sale del plano de corte debido a un movimiento
vibrational que es naturale en la nanopart´ıcula. Dicho de otra forma, los a´tomos del plano gemelo
siguen estando presentes en la estructura, pero sale del campo de visio´n por movimientos naturales
y no debido a una consecuencia directa de la colisio´n. Para todas las configuraciones con velocidad
de 300(m/s) se observa un comportamiento similar en donde la cantidad de a´tomos desordenados
va disminuyendo conforme transcurre la simulacio´n. Para dichas configuraciones se ve que la zona
inicial de desorden es de entre 5 y 7 capas de profundidad.
Para la coalescencia a 300(m/s) se observa exactamente el mismo patro´n de comportamiento que
con la coalescencia a 100(m/s). Es decir, hay una zona de desorden grande en un inicio y la cantidad
de a´tomos totales desordenados va disminuyendo conforme transcurre la simulacio´n. En la secuencia
de 300(m/s) mostrada en la figura (9.2) se ve que la zona de desorden en un inicio es mayor que la
zona de los otros casos. A pesar de esto se puede notar tambie´n que la cantidad de a´tomos que esta´n
desordenados no es tan alto como pudiera esperarse. Esto se debe a la deformacio´n ya mencionada
de la nanopart´ıcula de la izquierda. Esta deformacio´n absorbe energ´ıa, lo que disminuye la energ´ıa
cine´tica disponible y por lo tanto disminuyen los a´tomos desordenados en un inicio. Para otras con-
figuraciones como se vera´ ma´s adelante en las figuras (9.6) y (9.7) se ve como la cantidad de a´tomos
desordenados es considerablemente mayor a 300(m/s). La profundidad de la zona de desorden llega
a ser de entre 8 y 10 capas para las distintas configuraciones a 300(m/s). Sin embargo a pesar de que
el centro de la figura se ve afectado por la coalicio´n, la estructura de las nanopart´ıculas primitivas se
mantiene intacta en la mayor parte de los a´tomos y conforme la simulacio´n avanza esta se comienza
a reconstruir.
Lo ma´s relevante que nos muestra el ana´lisis Ackland es el hecho que la estructura original de
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las nanopart´ıculas primitivas se conserva en intacta en casi todos los a´tomos. Los centros originales
se mantienen bien definidos en todos los casos, los planos gemelos se conservan en casi toda la es-
tructura y por lo tanto las regiones que tienen empaquetamiento FCC se conservan tambie´n casi en
su totalidad.
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Figura 9.2: Evolucio´n temporal de la coalescencia de dos nanopart´ıculas a 0(m/s), 100(m/s) y
300(m/s), con corte transversal y coloreado segu´n el ana´lisis Ackland. Los a´tomos blancos no
tienen empaquetamiento definido, los a´tomos verdes tienen empaquetamiento FCC, los a´tomos
rojos tienen empaquetamiento HCP y los a´tomos azules tienen empaquetamiento BCC
Ahora se vera´ lo que sucede durante el choque viendo un corte transversal de las nanopart´ıculas
en donde se colorea cada una de las capas de colores distintos. Para esto se hara´ referencia a la figura
(9.1) en todo momento. Al igual que en los dos ana´lisis anteriores se mostrara´ la evolucio´n de la
coalescencia que se da con las velocidades iniciales de 0(m/s), 100(m/s) y 300(m/s). Los tres casos
mostrados son, de igual manera, choques de arista contra arista y los resultados obtenidos en estos
casos pueden ser generalizados para otras orientaciones y para distintas nanopart´ıculas iniciales de
igual manera, salvo que se indique lo contrario.
En el choque a 0(m/s) se nota que el choque modifico muy poco la estructura de capas. Sabe-
mos por el ana´lisis Ackland de la figura (9.2.1) que los a´tomos se desordenan entre 3 y 5 capas de
profundidad al momento del choque, sin embargo aqu´ı se ve en la figura (9.3.1) que ese desorden no
afecta mucho la posicio´n relativa de los a´tomos en sus capas originales. En la figura (9.3.1) se ve que
el choque afecta dos capas de la nanopart´ıcula de izquierda y cuatro capas en la nanopart´ıcula de
la derecha. Cabe aclarar lo que sucede con la segunda capa, en color azul, de adentro hacia afuera
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de la nanopart´ıcula de la izquierda. Esta capa parece estar deforme en la figura (9.3.2) y (9.3.3),
sin embargo es un efecto dado por el plano de corte transversal. Despue´s del choque los a´tomos de
esta capa se desplazan ligeramente en la direccio´n perpendicular al plano, saliendo de la regio´n de
visualizacio´n, haciendo que parecer una deformacio´n en donde no hay ninguna. Se puede observar
durante la evolucio´n del sistema que la deformacio´n de las capas no aumenta, sino que se mantiene
consonante. Esto es consistente con lo observado durante los ana´lisis anteriores
Ahora se discutira´ del choque que sucede a 100(m/s). En un principio, se vean la figura (9.3.12)
como la deformacio´n es ma´s profunda, afectando cuatro capas de la nanopart´ıcula de la izquierda y
5 capas de la nanopart´ıcula de la derecha. Esto coincide con lo observado en el ana´lisis Ackland de
este mismo sistema que se ve en la figura (9.2.12). Puede notarse como la deformacio´n de las capas
va aumentando ligeramente conforme avanza la simulacio´n, tambie´n en consistencia con el ana´lisis
Ackland.
En el choque que sucede a 300(m/s) se nota con claridad que la deformacio´n llega hasta las capas
internas. En la part´ıcula de la izquierda se ve en la figura (9.3.12) como nueve capas son afectadas
y en la part´ıcula de la derecha se ve que son 8 las capas afectadas. Adema´s las capas externas se de-
forman mucho ma´s que en las velocidades anteriores, siendo ma´s afectada la nanopart´ıcula primitiva
de la izquierda. Esto es un hecho fortuito y con nanopart´ıculas primitivas distintas, bajo las mismas
condiciones de velocidad y orientacio´n, puede ser cualquiera de las dos nanopart´ıculas primitivas
las que sufran mayor deformacio´n, en caso de que la coalicio´n sea sime´trica. Para casos en donde el
choque no es sime´trico y entran en contacto las nanopart´ıculas con distinto a´ngulo si hay patrones
definidos sobre cual es la que se deformara´ ma´s, como se vera ma´s adelante en las figuras (9.8) y
(9.9). En este choque puede verse que la deformacio´n de las capas va aumentando ligeramente a
trave´s del tiempo. Todo esto concuerda con lo observado durante los dos ana´lisis anteriores.
El hecho que en el ana´lisis Ackland los a´tomos cambien de empaquetamiento en la zona de cho-
que, en distintos momentos de la simulacio´n y en el ana´lisis por capas no se vea un cambio de la
misma magnitud en esa misma regio´n se debe al hecho que el empaquetamiento es muy sensible a la
posicio´n de un a´tomo y a la posicio´n de los a´tomos vecinos. Dicho de otra forma, si un a´tomo cambia
un se mueve medio A˚ es suficiente para cambiar de empaquetamiento, sin embargo se vera que sigue
en la misma posicio´n relativa con respecto a la capa en la que se encontraba inicialmente. De igual
forma si un a´tomo cambia de posicio´n afecta el tipo de empaquetamiento que tienen sus a´tomos
vecinos aunque estos no cambien de posicio´n, por lo que un a´tomo que mantiene en todo momento
su misma posicio´n relativa con respecto a su capa, pero es vecino de un a´tomo que se desplazo´, va
a verse afectado al momento de hacer el ana´lisis Ackland y no se vera´ afectado al hacer un ana´lisis
por capas.
Lo importante a notar en el ana´lisis por capa es el hecho que la mayor parte de cada una de las
capas no se ven afectadas debido a la colisio´n. Es decir que la mayor´ıa de los a´tomos se mantiene en
la misma capa en la que estaba en la nanopart´ıcula primitiva. Esto se debe a que la velocidad inicial
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para cada uno de los casos no alcanza a proporcionar suficiente energ´ıa al sistema para deformar las
capas de una forma ma´s profunda. Tambie´n se puede notar claramente que la energ´ıa cine´tica de los
a´tomos internos despue´s de la colisio´n no es suficiente para deformar las capas durante la evolucio´n
del sistema.
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Figura 9.3: Evolucio´n temporal de la coalescencia de dos nanopart´ıculas a 0(m/s), 100(m/s) y
300(m/s), con corte transversal y coloreado segu´n las capas de cada nanopart´ıcula.
Al mostrar estos tres ana´lisis (part´ıculas primitivas, capas y ackland) se puede ver que en ningu´n
caso se obtienen resultados que sean directamente relevantes a los resultados encontrados en los
me´todos de s´ıntesis de nanopart´ıculas como la ca´mara de gas inerte, debido a que el resultado es la
unio´n de dos nanopart´ıculas primitivas y no la creacio´n de una nueva nanopart´ıcula. Por lo tanto
no tiene sentido mostrar y hacer un ana´lisis detallado de todas las distintas orientaciones para ve-
locidades de 0(m/s), 100(m/s) y 300(m/s). Sin embargo a continuacio´n se mostrara´n y analizara´n
los resultados de las 10 distintas orientaciones a una velocidad de 300(m/s). Esto con la finalidad
de mostrar expl´ıcitamente la informacio´n que se obtiene y para tener un punto de referencia al cual
recurrir, cuando se haga el ana´lisis de las colisiones a 500(m/s).
En la figuras (9.4) y (9.5) se muestra la evolucio´n temporal de las 10 distintas orientaciones de
choque que se propusieron. En las figuras se muestran las nanopart´ıculas completas marcando de
distinto color cada una de las nanopart´ıculas primitivas.
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Figura 9.4: Evolucio´n temporal de 5 orientaciones de dos nanopart´ıculas a 300(m/s). El primer renglo´n es una
colisio´n de arista contra arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista contra ve´rtice, el cuarto es un
choque de arista contra una orientacio´n aleatoria y el quinto renglo´n muestra el choque de cara contra cara.
Lo primero que se puede notar es que en la mayor´ıa de los casos las nanopart´ıculas mantiene
la misma orientacio´n que ten´ıan antes del choque. Es decir, que el choque no hace que roten en
ningu´n sentido de una forma notable. La excepcio´n a esto son los casos, ve´rtice contra arista (tercer
renglo´n) y cara contra arista (sexto renglo´n). En estos casos se ve como las nanopart´ıculas primitivas
giran con respecto al plano horizonal en el momento del choque. Durante la evolucio´n mostrada por
la simulacio´n, se ve con claridad que en la mayor´ıa de los casos las nanopart´ıculas mantienen la
orientacio´n que adquirieron en el momento de choque. La u´nica excepcio´n a esto es el choque de
ve´rtice contra ve´rtice (octavo renglo´n). En este caso las nanopart´ıculas mantiene una orientacio´n
durante los primeros 5.0(ns) y luego giran ligera, pero claramente ambas part´ıculas con respecto
al plano horizontal. Estos resultados son consistentes en todas las corridas que se realizaron con
distintas nanopart´ıculas en las mismas orientaciones relativas.
Se puede ver con claridad en las figuras (9.4) y (9.5) que siempre la nanopart´ıcula que tenga la
mayor a´rea de contacto inicial, abrazara´ a la otra nanopart´ıcula. En los casos en que los choques son
sime´tricos, es decir, que ambas nanopart´ıculas tienen la misma superficie de contacto inicial, sucede
que una de las nanopart´ıculas abraza a la otra de manera fortuita y el orden de las nanopart´ıculas
en este sentido puede variar si se utilizan nanopart´ıculas primitivas distintas. Esto sucede en ve´rtice
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Figura 9.5: Evolucio´n temporal de 5 orientaciones que se hicieron para la coalescencia de dos nanopart´ıculas a
300(m/s). El primer renglo´n es una colisio´n de cara contra ve´rtice y el segundo el de cara contra la orientacio´n
aleatoria. El tercero renglo´n es una colisio´n de ve´rtice contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la orientacio´n
aleatoria y finalmente el quinto renglo´n muestra una orientacio´n aleatoria contra la misma orientacio´n aleatoria.
contra ve´rtice y en arista contra arista, que son las dos colisiones con menor a´rea de contacto ini-
cial. Tambie´n puede ocurrir que el resultado sea muy homoge´neo y que no quede determinado con
claridad si hay alguna nanopart´ıcula abrazando a la otra como en el caso de la colisio´n cara contra
cara y orientacio´n aleatoria contra orientacio´n aleatoria, que son las colisiones que tienen el mayor
a´rea de contacto en un inicio.
Puede notarse que la difusio´n de a´tomos entre las dos nanopart´ıculas es bajo en el momento del
choque y que conforme avanza la simulacio´n, cada vez se hace mayor la difusio´n. Este feno´meno
no se presenta por igual en todos los casos, siendo el caso que tiene mayor difusio´n inicial y mayor
difusio´n durante toda la simulacio´n, el choque de arista contra cara (segundo renglo´n), en donde
existe un gran intercambio de a´tomos superficiales entre las dos nanopart´ıculas. Sin embargo este
caso es exceptional, dado que todas las dema´s configuraciones no tienen una difusio´n de este orden
de magnitud.
Para entender el porque hay diferencias con respecto a la orientacio´n de las nanopart´ıculas pri-
mitivas despue´s del choque, el porque se da la difusio´n de manera distinta en ciertas configuraciones,
es necesario recurrir a los ana´lisis Ackland y por capas, para entender de mejor manera como es que
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se distribuye la energ´ıa y como es que esta´ afecta a la estructura interna y externa en cada uno de
los casos.
Ahora se discutira´n de los mismos 10 casos con las orientaciones propuestas y las velocidad inicial
de 300(m/s), viendo la evolucio´n del sistema con un corte transversal y coloreando los a´tomos segu´n
el me´todo de ana´lisis Ackland. Para esto se hara´ referencia en todo momento a las figuras (9.6) y
(9.7). Para hacer este ana´lisis cabra recordar de nuevo que el empaquetamiento BCC, Icosaedral y
las part´ıculas sin empaquetamiento se encuentran en zonas de desorden y que es muy comu´n que
dichas zonas tengan gran parte de la energ´ıa cine´tica que se produce debido al choque.
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Figura 9.6: Evolucio´n temporal de las 5 orientaciones que se hicieron para la coalescencia de dos nanopart´ıculas a
500(m/s) con un corte transversal y los a´tomos coloreados segu´n el empaquetamiento detectado por el ana´lisis
Ackland. Los a´tomos blancos no tiene empaquetamiento definido, los verdes son FCC, los rojos son HCP, los azules
son BCC y los amarillos tiene un empaquetamiento icosaedral. El primer renglo´n es una colisio´n de arista contra
arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista contra ve´rtice, el cuarto es un choque de arista contra
una orientacio´n aleatoria y el quinto es el choque de cara contra cara, el sexto de cara contra ve´rtice.
Se puede apreciar en todas las configuraciones que hay una zona de desorden inmediatamente
despue´s del choque. Esta zona se encuentra en donde los a´tomos de las dos nanopart´ıculas primitivas
se juntan. Sin embargo, la mayor parte de los a´tomos conservan el empaquetamiento original que
ten´ıan en la nanopart´ıcula primitiva. En algunos casos los a´tomos desordenados se limitan a una
seccio´n muy especifica de la zona de a´tomos compartidos. Esto sucede en los choques ve´rtice contra
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Figura 9.7: Evolucio´n temporal de 5 orientaciones que se hicieron para la coalescencia de dos nanopart´ıculas a
500(m/s) con un corte transversal y los a´tomos coloreados segu´n el empaquetamiento detectado por el ana´lisis
Ackland. Los a´tomos blancos no tiene empaquetamiento definido, los verdes son FCC, los rojos son HCP, los azules
son BCC y los amarillos tiene un empaquetamiento icosaedral. El primer renglo´n de cara contra ve´rtice, el segundo
el de cara contra la orientacio´n aleatoria, el tercero es ve´rtice contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la orientacio´n
aleatoria y el quinto es orientacio´n aleatoria contra orientacio´n aleatoria.
orientacio´n aleatoria, en la figura (9.7.20) y en el choque de orientacio´n aleatoria contra orientacio´n,
aleatoria mostrado en la figura (9.7.26). En ambos casos se alcanza a observar que la parte superior
de la zona de contacto tiene a´tomos con empaquetamiento desordenado, mientras que la parte infe-
rior, tiene a´tomos con empaquetamiento consistente, esto se da, de forma casi inmediata, en menos
de 1(ns).
En casi todas las configuraciones, la cantidad de a´tomos desordenados, as´ı como la zona en la que
esta´n distribuidos van disminuyendo conforme avanza la simulacio´n. En algunos casos esta disminu-
cio´n se da ra´pidamente y en otros casos es muy gradual. En general los a´tomos desordenados tienden
a acomodarse siguiendo los planos gemelos incompletos que hay en otras zonas de la nanopart´ıcula,
rellenando el espacio entre estos con empaquetamiento FCC. Uno de los casos que hay que resaltar
es el del choque arista contra cara en la figura (9.6.7). En este choque los a´tomos desordenados
disminuyen dra´sticamente antes del primer nanosegundo. Si se recuerda lo visto en la figura (9.4),
en esta configuracio´n es en donde hay mayor difusio´n, por lo que se puede suponer que la energ´ıa
cine´tica de los a´tomos se traslado´ a la superficie por alguna razo´n, lo que explica el hecho que haya
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tan poco desorden en el interior de la nanopart´ıcula y que haya tanta difusio´n en el exterior de la
misma.
El otro caso a resaltar es el del choque ve´rtice con ve´rtice en la figura (9.7.13). En la evolucio´n de
esta configuracio´n se ve como entre los 5(ns) y los 10(ns) la estructura interna de la nanopart´ıcula
cambia dra´sticamente, apareciendo un plano gemelo en el centro que es paralelo al corte transversal.
Esto explica el porque esta configuracio´n en particular fue la u´nica que cambio´ de orientacio´n du-
rante la simulacio´n, como se menciono´ en el ana´lisis de la figura (9.5). El hecho que apareciera este
plano gemelo tan bien definido y el hecho que la nanopart´ıcula girara´ tan notoriamente indica que
debio´ haber existido un acomodo en los a´tomos que minimizara´ la energ´ıa de una forma considerable,
de tal forma que fuera lo suficientemente grande para provocar estos dos feno´menos.
Es importante que se note que a pesar de que la energ´ıa que hay en estos sistemas es lo suficien-
temente grande para alterar la estructura interna de una forma considerable, en todos los casos se
puede apreciar que la mayor parte de las estructuras de las nanopart´ıculas primitivas se mantienen
intactas y en todos los casos los centros de cada una de dichas nanopart´ıculas se mantiene bien
definido, al tener una convergencia de planos gemelos. En ningu´n caso se alcanza a apreciar que los
palos gemelos de las dos nanopart´ıculas primitivas se unan para generar la estructura de una nueva
nanopart´ıcula.
Enseguida se discutira´ un u´ltimo ana´lisis realizado a las mismas 10 configuraciones con las orien-
taciones propuestas y con la velocidad inicial de 300(m/s), se hara´ el mismo corte transversal hecho
en el ana´lisis Ackland y se coloreara´n los a´tomos segu´n a la capa a que pertenec´ıan en cada una de
las nanopart´ıculas primitivas.
Lo primero que puede apreciarse es que en todos los casos la mayor parte de los a´tomos se man-
tiene en la misma capa en la que estaba en su respectiva nanopart´ıcula primitiva. De hecho el cambio
aparenta ser menor que lo visto en el ana´lisis Ackland. Esto es, como ya se explico anteriormente,
debido a que cambios muy pequen˜os puede modificar el tipo de empaquetamiento de un a´tomo pero
no la capa a la que pertenecen y que existen a´tomos que cambian de empaquetamiento por despla-
zamientos de sus vecinos, no por que hayan cambiado ellos de posicio´n relativa con respecto a los
dema´s a´tomos.
Al igual que en el ana´lisis Ackland se aprecia en las figuras (9.8) y (9.9) una zona de desorden en
donde se pierden las capas originales, esta zona indica que tanto se deformo´ cada una de las nano-
part´ıculas debido al choque y que tan profunda llego la deformacio´n real. Aqu´ı puede apreciarse que
en los choques sime´tricos el dan˜o es, de igual forma sime´trico. La exception es el choque de arista
contra arista, en donde una nanopart´ıcula sufre mayor deformacio´n que la otra. En simulaciones
con distintas nanopart´ıculas primitivas se observo que la nanopart´ıcula afectada alternaba, por lo
que se puede considerar que en promedio las dos nanopart´ıculas sufrira´n la misma deformacio´n.
En los choques de orientacio´n distintas la nanopart´ıcula que sufre la mayor deformacio´n siempre es
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Figura 9.8: Evolucio´n temporal de 5 orientaciones que se hicieron para la coalescencia de dos nanopart´ıculas a
300(m/s) con un corte transversal y los a´tomos coloreados segu´n las capas de cada una de las nanopart´ıculas. El
primer renglo´n es una colisio´n de arista contra arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista contra
ve´rtice, el cuarto es un choque de arista contra una orientacio´n aleatoria y el quinto es el choque de cara contra cara.
la nanopart´ıcula que tiene mayor a´rea de contacto en un inicio. Dicho de otra manera, es como si
la nanopart´ıcula con menor a´rea de contacto penetrara a la otra nanopart´ıcula. Esto puede verse
con gran claridad, debido a que la nanopart´ıcula que penetra conserva un mayor nu´mero de capas
completas y cerradas.
Cabe notar que la deformacio´n de las capas que se da en un inicio se conserva durante todo el
tiempo de la simulacio´n, es decir, las capas no se van aumentando su desorden de una forma notoria
conforme pasa el tiempo. Esto quiere decir que el aumento o la disminucio´n del grado de desorden
visto en el ana´lisis Ackland se debe a acomodos de a´tomos y no a difusio´n o grandes desplazamientos
de los mismos. Cabe destacar el caso del choque ve´rtice contra ve´rtice en la figura (9.9.13). En esta
configuracio´n se vio anteriormente que de los 5(ns) a los 10(ns) hay un cambio grande tanto de la
estructura interna como de la estructura externa. El observar con detenimiento las capas se nota
que en el tiempo de 10(ns), mostrado en la figura (9.9.18), las capas se mantienen en la misma
posicio´n relativa, pero se desacomodan, perdiendo los planos que ten´ıan anteriormente. Esto vuelve
a indicar que hay un cambio estructural grande en esta configuracio´n entre los 5(ns) y los 10(ns),
lo cual coincide con lo visto tanto en el ana´lisis de las nanopart´ıculas completas como en el ana´lisis
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Figura 9.9: Evolucio´n temporal de 5 orientaciones que se hicieron para la coalescencia de dos nanopart´ıculas a
300(m/s) con un corte transversal y los a´tomos coloreados segu´n las capas de cada una de las nanopart´ıculas. El
primer renglo´n es de la orientacio´n de cara contra ve´rtice, el segundo el de cara contra la orientacio´n aleatoria, el
tercero es ve´rtice contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la orientacio´n aleatoria y el quinto es orientacio´n
aleatoria contra orientacio´n aleatoria.
Ackland.
En los tres ana´lisis hechos, que son el de las nanopart´ıculas completas, el ana´lisis Ackland y el
ana´lisis por capas, se puede ver que no hay suficiente energ´ıa inicial para modificar la estructura
de las nanopart´ıculas primitivas de forma que se genere una nueva nanopart´ıcula. Aun en las con-
figuraciones finales, se puede ver con claridad la estructura original de las dos nanopart´ıculas que
participaron en el choque. Es por esto que se requiere de una velocidad mayor para lograr generar
las nanopart´ıculas con las propiedades deseadas.
9.1.2. Ana´lisis cuantitativo
En esta subseccio´n se mostrara´ un ana´lisis cuantitativo de los casos analizados con anterioridad
de choques a velocidad de 0(m/s), 100(m/s) y 300(m/s). Para realizar dicho ana´lisis cuantitativo
se recurrira´ a los niveles energe´ticos del sistema durante la simulacio´n, as´ı como la temperatura del
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mismo. Se obtendra´ la relacio´n entre a´tomos de superficie y a´tomos interiores para los distintos ca-
sos, as´ı como tambie´n se mostrara´ la cantidad de a´tomos que hay en cada empaquetamiento durante
toda la simulacio´n y las correlaciones que existen entre todas estas cantidades.
El primer ana´lisis cuantitativo a hacer es ver el comportamiento de la temperatura y de la
energ´ıa potencial por a´tomo. Estas dos cantidades son obtenidas directamente del archivo de salida
de LAMMPS. Recordemos que la simulacio´n se realiza en el re´gimen NVE, por lo que la energ´ıa
total debe ser constante y dado que la temperatura es proporcional a la energ´ıa cine´tica, las gra´ficas
de temperatura y de energ´ıa potencial deber´ıan de tener una correlacio´n negativa cercana a −1.
Debido a que la energ´ıa se mide por a´tomo y la temperatura es calculada en base a todo el sistema,
las gra´ficas deben de tener una escala completamente distinta. Para todos los casos se verifico que la
energ´ıa se conservara´ y se encontro´ que la variacio´n ma´s grande de la energ´ıa total en dos tiempos
distintos fue menor que un 0.01% de la energ´ıa total, por lo que podemos asumir que los resultados
obtenidos tienen validez f´ısica.
En paralelo al ana´lisis de la energ´ıa y la temperatura se realizo un ana´lisis del empaquetamiento
de los a´tomos durante toda la evolucio´n de la simulacio´n. Se sabe que el empaquetamiento ideal es
el FCC para a´tomos de plata, pero que en nanopart´ıculas de estos taman˜os es necesario tener planos
gemelos para alcanzar el mı´nimo energe´tico. Tambie´n sabemos que los a´tomos de superfine sera´n un
porcentaje no despreciable del total de a´tomos involucrados en la simulacio´n. En la figura (9.10) se
muestra una gra´fica con la evolucio´n de la cantidad de a´tomos en cada uno de los empaquetamien-
tos detectados por el me´todo Ackland, as´ı como la temperatura del sistema en todo momento y la
evolucio´n de la energ´ıa por a´tomo. Esto se presenta para el choque de arista contra arista con la
velocidad de 0(m/s), 100(m/s) y 300(m/s).
Hay que mencionar que la cantidad de a´tomos empaquetados de forma FCC en la suma de las
dos nanopart´ıculas primitivas es de 1400 y la cantidad de a´tomos que se encuentran en planos geme-
los, es decir empaquetamiento HCP, es 1428. En las nanopart´ıculas primitivas solo deben de existir
dos a´tomos que tengan el empaquetamiento icosaedral que son los respectivos centros de cada una
de ellas y no debe de haber ningu´n a´tomo que tenga un empaquetamiento BCC. Antes del primer
contacto entre las nanopart´ıculas primitivas, deben de haber 1284 a´tomos sin empaquetamiento de-
finido, que son en este caso particular los a´tomos de superficie.
En la gra´fica (9.10.1) puede observarse que la cantidad de a´tomos en cada uno de los empa-
quetamientos para los choques a 0(m/s) es bastante estable durante toda la simulacio´n, despue´s
de los primeros 0.1(ns), lo cual concuerda con lo visto en la figura (9.2.2). as´ı las cantidades de
empaquetamiento son muy similares a las originales, quedando los a´tomos FCC entre 1420 y 1380,
los a´tomos HCP entre 1380 y 1350, los a´tomos BCC oscilan entre 50 y 80, los a´tomos con empa-
quetamiento icosaedral van de 2 a 10 y los a´tomos sin empaquetamiento definido oscilan entre 1250
y 1290. A pesar de que la cantidad de a´tomos sin empaquetamiento definido se mantiene en los
mismos ordenes de magnitud, la cantidad total de a´tomos en la superficie es menor que en las dos
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nanopart´ıculas primitivas. Haciendo un conteo de los a´tomos totales en la superficie de la estructura
final se sabe que los a´tomos de superficie oscilan entre 1230 y 1240. El resto de los a´tomos que no
tiene empaquetamiento son a´tomos desordenados en el interior de la estructura.
Los resultados muestran que la cantidad de a´tomos con empaquetamiento FCC se mantuvo. Esto
se debe a que la mayor´ıa de los a´tomos no pierden su empaquetamiento original. Tambie´n hay una
zona en donde los a´tomos que ten´ıan empaquetamiento FCC se desordenan, pero como compensa-
cio´n hay una zona en el per´ımetro del a´rea de contacto, en donde a´tomos que eran de superficie y
que pertenec´ıan a planos gemelos, adquieren una empaquetamiento FCC. Con respecto a los a´tomos
con empaquetamiento HCP, es decir los a´tomos que pertenecen a los planos gemelos, el total se ve
reducido durante la evolucio´n de la simulacio´n. Los a´tomos que dejan de ser HCP se convierten en
a´tomos BCC e icosaedrales, que en este contexto se consideran a´tomos desordenados.
En las gra´ficas (9.10.2) y (9.10.3) se ve la temperatura y la energ´ıa por a´tomo del choque a
0(m/s), respectivamente y se puede notar con claridad que ambas cantidades son muy estables des-
pue´s del primer nanosegundo. Se nota como ambas cantidades f´ısicas no cambiaron mucho a partir
de su valor inicial. La temperatura inicial del sistema es de 300K debido a que no hay ninguna
velocidad adicional a la velocidad te´rmica de cada uno de los a´tomos, pero despue´s del choque la
temperatura sube a un valor promedio de 336K. Esta diferencia de temperatura se debe a que al
momento del choque la energ´ıa potencial que existe en los a´tomos de superficie que se convierten en
a´tomos internos se traduce en energ´ıa cine´tica. Esta energ´ıa se ve reflejada en el desorden de ciertos
a´tomos.
En la gra´fica (9.10.4) se pueden apreciar la cantidad de cada uno de los empaquetamientos de
a´tomos para el choque que se da a 100(m/s) de una colisio´n de arista contra arista. Se puede observar
que la cantidad de a´tomos en cada uno de los empaquetamientos es muy estable despue´s del primer
nanosegundo de simulacio´n, a excepcio´n de un salto que hacen los a´tomos con empaquetamiento
HCP alrededor del tiempo 2(ns). Este salto se da debido a que un plano gemelo se formo´ en ese
momento. Este cambio de empaquetamiento en una zona de la nanopart´ıcula tiene como consecuen-
cia que los a´tomos en empaquetamiento FCC disminuyan, al igual que los a´tomos desordenados de
BCC, icosaedrales y sin empaquetamiento. El aumento de a´tomos en planos gemelos es de alrededor
de 30. Despue´s de este cambio la cantidad de a´tomos con empaquetamiento FCC oscilan entre 1370
y 1420, los a´tomos con empaquetamiento BCC oscilan entre 40 y 80, los a´tomos icosaedrales van de
2 a 10, los a´tomos HCP van de 1380 a 1420 y los a´tomos que no tiene empaquetamiento definido
van de 1250 a 1280. De nuevo puede verse que los a´tomos FCC se mantienen casi constantes, debido
a que los a´tomos que pierden esa estructura debido al choque se compensan con los a´tomos que
ten´ıan empaquetamiento HCP y/o que no ten´ıan empaquetamiento y que quedaron adentro de la
estructura empaquetados de forma FCC. Es por esta misma razo´n que los a´tomos HCP disminuyen.
Los a´tomos sin empaquetamiento, como ya se ha mencionado, son en un principio los a´tomos de
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Figura 9.10: En la gra´ficas se muestra la evolucio´n temporal de las estructuras ato´micas, de la temperatura del
sistema y de la energ´ıa potencial total, de un choque con orientacio´n arista contra arista a tres velocidades distintas.
La l´ınea verde indica la cantidad de a´tomos FCC, la l´ınea roja los a´tomos HCP, la l´ınea azul lo a´tomos BCC, la
l´ınea amarilla los a´tomos icosaedrales y la l´ınea negra, los a´tomos sin empaquetamiento definido. El primer renglo´n
es a velocidad de 0(m/s), el segundo a 100(m/s) y el tercero a 300(m/s). Puede notarse como entre mayor sea la
velocidad, son mayores las perturbaciones en cada una de las gra´ficas.
superficie. Debido a que los a´tomos de superficie disminuyen de 1284 a 1240 aproximadamente, el
resto de los a´tomos sin empaquetamiento definido son a´tomos desordenados en el interior de la na-
nopart´ıcula. De igual forma se puede ver en la figura (9.10) como los a´tomos BCC y los icosaedrales
son a´tomos que adquieren estos empaquetamientos debido al desorden que hay en ciertas regiones
de la nanopart´ıcula.
Ahora se hablara´ de la temperatura y la energ´ıa por a´tomo del choque a 100(m/s) e´stas se mues-
tran en las gra´ficas (9.10.5) y (9.10.6) respectivamente. Al igual que en el choque a 0(m/s) se ve que
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estas dos cantidades f´ısicas se mantienen muy estables despue´s de 2(ns) de la simulacio´n. La tempe-
ratura del sistema va aumentando gradualmente en los dos primeros nanosegundos de la simulacio´n,
para luego estabilizarse. Esto quiere decir que el cambio que sucedio´ en los a´tomos HCP en ese mo-
mento genero´ la estabilidad de la estructura de la nanopart´ıcula. La temperatura inicial del sistema
es de 345K. Esto es debido a que la velocidad que se le agregan a las nanopart´ıculas, es reconoci-
da en LAMMPS como velocidad te´rmica, por lo que considera que cada una de las nanopart´ıculas
tiene una energ´ıa cine´tica correspondiente a esta temperatura, a pesar de que la temperatura, con
respecto al centro de masas de cada nanopart´ıcula es de 300K. La temperatura final del sistema es
de alrededor de 365K. La diferencia de energ´ıa se debe a la energ´ıa potencial que se perdio´ en el
momento del choque. Tambie´n puede verse que al ser un choque completamente inela´stico, la energ´ıa
que se pierden los centros de masa, se transforma en temperatura y en deformaciones estructurales
dentro de la nanopart´ıcula.
Para todos las orientaciones y con las distintas nanopart´ıculas primitivas se encontraron resulta-
dos con caracter´ısticas similares para las velocidades de 0(m/s) y 100(m/s). En todos los casos la
cantidad de a´tomos en los empaquetamientos variaba muy poco de la distribucio´n de los empaque-
tamientos en las nanopart´ıculas primitivas, y dicha cantidad se manten´ıa estable durante la mayor
parte de la simulacio´n. De igual manera las temperaturas y las energ´ıas potenciales por a´tomo se
mantiene estables durante la simulacio´n. En los choque a 100(m/s) existen algunas perturbaciones
como las vistas en la figura (9.10.4) pero dichas perturbaciones son muy pequen˜as y representan
cambios de muy pocos a´tomos en la estructura. Estos resultados son congruentes a los resultados
vistos en las figuras (9.2.6), (9.2.8) y (9.2.9), en donde se nota con claridad que la mayor parte de
los a´tomos mantienen la misma estructura que en su nanopart´ıcula primitiva correspondiente y que
la energ´ıa del choque no generaba grandes cambios en las configuraciones originales.
Ahora se hablara´ de los resultados obtenidos en los choques a 300(m/s). Estos resultados tienen
caracter´ısticas diferentes a los resultados de los choques a velocidades de 0(m/s) y 100(m/s). En la
gra´fica (9.10.7), se puede apreciar la cantidad de a´tomos en cada uno de los empaquetamientos en un
choque de arista contra arista a 300(m/s). En este caso los valores de los empaquetamientos no son
estables, durante la simulacio´n. Los a´tomos con empaquetamiento FCC comienzan en alrededor de
1420 y los a´tomos HCP comienzan siendo unos 1300. Alrededor del tiempo de 2.5(ns) hay un cambio
brusco y los a´tomo FCC disminuyen a 1370 y los a´tomos HCP aumentan a 1350. Este cambio indica
que una seccio´n grande de la nanopart´ıcula genero´ un plano gemelo. En ese momento, los otros tipos
de empaquetamientos no se ven afectados de manera inmediata, aunque los a´tomos BCC comienzan
a disminuir muy ligeramente, as´ı como los a´tomos sin empaquetamiento definido. En el resto de la
simulacio´n los a´tomos FCC comienzan a aumentar de manera irregular, hasta llegar de nuevo a los
niveles de 1420. Los a´tomos HCP se mantienen alrededor de 1350, lo que quiere decir que los nuevos
a´tomos que se acomodan en estructura FCC deben de ser a´tomos que ten´ıan estructura BCC o no
ten´ıan empaquetamiento definido.
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Al observar la gra´ficas (9.10.8)y (9.10.9) que muestran la temperatura y la energ´ıa potencial
por a´tomo para este caso, se ve que hay un cambio en ambas gra´ficas alrededor de los 5(ns) de
simulacio´n. En este momento la temperatura sube de un promedio de 470K a 480K. Esto quiere
decir que la estructura debio´ de haber alcanzado un nivel de estabilidad mayor aunque en ese mismo
momento no hay nada particularmente revelador en la gra´fica de estructuras. La temperatura inicial
en esta simulacio´n fue de 570K debido al efecto ya mencionado sobre la velocidad de choque que es
interpretada como velocidad te´rmica por LAMMPS.
A fin de tener un ana´lisis cuantitativo completo, que muestre las diferencias entre los choques
en distintas orientaciones se mostrara´ en la figura (9.11) y en la figura (9.12) los resultados de la
evolucio´n del empaquetamiento de los a´tomos, as´ı como la temperatura y la energ´ıa potencial por
a´tomo en cada momento de la simulacio´n, para los choque a 300(m/s). Al observar las gra´ficas de
estructuras se puede ver que en todos los casos siempre los a´tomos FCC son mayor cantidad que
los a´tomos HCP. Los a´tomos FCC terminan estando siendo entre 1450 y 1500, mientras que los
a´tomos HCP terminan en valores que van de los 1300 a los 1400. La diferencia promedio entre los
a´tomos FCC y los HCP es de aproximadamente 100 a´tomos. Esto es contrario a lo que sucede en las
nanopart´ıculas primitivas en donde los a´tomos HCP son 28 ma´s que los FCC. La diferencia se da
pues despue´s de la colisio´n, es relativamente fa´cil que los a´tomos se empaqueten de forma FCC, pero
no de forma HCP. Entre mayor sea el volumen, la cantidad de a´tomos FCC aumentara´ en mayor
proporcio´n que los a´tomos HCP. En todos los casos se ve que los a´tomos FCC aumentan conforme
evoluciona el sistema. En la mayor´ıa de los casos el aumento se da de forma suave y muy ligera. La
excepcio´n a esto es el choque arista contra arista que tiene un cambio dra´stico como se muestra en la
figura (9.11.1), y el choque de ve´rtice contra ve´rtice que tiene un cambio pronunciado y constante,
visto en la figura (9.12.7). La cantidad de a´tomos con empaquetamiento FCC se mantiene por lo
regular constante o con variaciones sime´tricas en la mayor´ıa de los casos. Las excepciones son, de
nuevo el choque de arista contra arista en donde la cantidad de a´tomos HCP aumenta de manera
abrupta y el choque de ve´rtice contra ve´rtice en el que los a´tomos HCP disminuyen de forma cons-
tante. De hecho la gra´fica (9.12.7) del choque ve´rtice contra ve´rtice, es la u´nica en donde los a´tomos
HCP empiezan siendo ma´s que los FCC y durante la evolucio´n, hay un cambio gradual que invierte
las cantidades de a´tomos de unos con otros. Tambie´n se alcanza apreciar en la misma gra´fica que
algo sucede alrededor de los 8(ns) de la simulacio´n, en donde la gra´fica del empaquetamiento HCP
hace un movimiento extran˜o. Como ya se hab´ıa visto en las figuras (9.7.14) y (9.7.17), el choque
ve´rtice contra ve´rtice tiene cualidades distintas a las de la dema´s orientaciones.
En los 10 casos los a´tomos sin empaquetamiento definido se mantienen pra´cticamente constantes
en todos los casos. La gran mayor´ıa de estos a´tomos son a´tomos de superficie por lo que no sufren
grandes cambios. Los a´tomos con empaquetamiento BCC pueden servir para indicar el nivel de
desorden que existe en una nanopart´ıcula y se ve que se mantiene pra´cticamente constante en la
88 CAPI´TULO 9. RESULTADOS
0 2 4 6 8 100
500
1000
1500
2000
N
o.
 a
to
m
os
Tiempo [ns]
9.11.1 Estructuras arista-arista
0 2 4 6 8 10400
450
500
550
600
Tiempo [ns]
Te
m
pe
ra
tu
ra
 [°
K]
9.11.2 Temperatura arista-arista
0 2 4 6 8 10−2.66
−2.65
−2.64
−2.63
−2.62
Tiempo [ns]
En
er
gí
a/
at
om
o 
[eV
]
9.11.3 Energ´ıa arista-arista
0 2 4 6 8 100
500
1000
1500
2000
N
o.
 a
to
m
os
Tiempo [ns]
9.11.4 Estructuras arista-cara
0 2 4 6 8 10400
450
500
550
600
Tiempo [ns]
Te
m
pe
ra
tu
ra
 [°
K]
9.11.5 Temperatura arista-cara
0 2 4 6 8 10−2.66
−2.65
−2.64
−2.63
−2.62
Tiempo [ns]
En
er
gí
a/
at
om
o 
[eV
]
9.11.6 Energ´ıa arista-cara
0 2 4 6 8 100
500
1000
1500
2000
N
o.
 a
to
m
os
Tiempo [ns]
9.11.7 Estructuras arista-ve´rtice
0 2 4 6 8 10400
450
500
550
600
Tiempo [ns]
Te
m
pe
ra
tu
ra
 [°
K]
9.11.8 Temperatura arista-ve´rtice
0 2 4 6 8 10−2.66
−2.65
−2.64
−2.63
−2.62
Tiempo [ns]
En
er
gí
a/
at
om
o 
[eV
]
9.11.9 Energ´ıa arista-ve´rtice
0 2 4 6 8 100
500
1000
1500
2000
N
o.
 a
to
m
os
Tiempo [ns]
9.11.10 Estructuras arista-azar
0 2 4 6 8 10400
450
500
550
600
Tiempo [ns]
Te
m
pe
ra
tu
ra
 [°
K]
9.11.11 Temperatura arista-azar
0 2 4 6 8 10−2.66
−2.65
−2.64
−2.63
−2.62
Tiempo [ns]
En
er
gí
a/
at
om
o 
[eV
]
9.11.12 Energ´ıa arista-azar
0 2 4 6 8 100
500
1000
1500
2000
N
o.
 a
to
m
os
Tiempo [ns]
9.11.13 Estructuras cara-cara
0 2 4 6 8 10400
450
500
550
600
Tiempo [ns]
Te
m
pe
ra
tu
ra
 [°
K]
9.11.14 Temperatura cara-cara
0 2 4 6 8 10−2.66
−2.65
−2.64
−2.63
−2.62
Tiempo [ns]
En
er
gí
a/
at
om
o 
[eV
]
9.11.15 Energ´ıa cara-cara
Figura 9.11: En la gra´ficas se muestra la evolucio´n temporal de las estructuras ato´micas, de la temperatura del
sistema y de la energ´ıa potencial total, para 5 orientaciones distintas. La l´ınea verde indica la cantidad de a´tomos
FCC, la l´ınea roja los a´tomos HCP, la l´ınea azul lo a´tomos BCC, la l´ınea amarilla los a´tomos icosaedrales y la l´ınea
negra, los a´tomos sin empaquetamiento definido. Los casos para cada renglo´n esta´n indicados en cada gra´fica.
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9.12.15 Energ´ıa azar-azar
Figura 9.12: En la gra´ficas se muestra la evolucio´n temporal de las estructuras ato´micas, de la temperatura del
sistema y de la energ´ıa potencial total, para otras 5 orientaciones ma´s. La l´ınea verde indica la cantidad de a´tomos
FCC, la l´ınea roja los a´tomos HCP, la l´ınea azul lo a´tomos BCC, la l´ınea amarilla los a´tomos icosaedrales y la l´ınea
negra, los a´tomos sin empaquetamiento definido. Los casos para cada renglo´n esta´n indicados en cada gra´fica.
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mayor´ıa de los casos, excepto en el choque de ve´rtice contra ve´rtice en donde tiene una disminucio´n
importante despue´s del evento de los 8(ns).
Si se observa la temperatura y la energ´ıa potencial por a´tomo de los 10 casos propuestos, se
puede ver que se mantienen muy estables durante la mayor´ıa de dichos casos. En general se nota
que la temperatura tiene las mismas tendencias que la cantidad de a´tomos con empaquetamiento
FCC, sin incluir los cambios abruptos. Es decir, si la cantidad de a´tomos FCC tiende a subir, la
temperatura sube de igual manera, pero si la cantidad de a´tomos FCC sube de forma repentina,
la temperatura no hace lo mismo. De hecho cuando esto sucede la temperatura comienza a subir
antes que cambie la cantidad de a´tomos FCC. Al obtener la correlacio´n directa de la temperatura
contra la cantidad de a´tomos FCC se obtienen un valores cercanos a cero. Esto se debe a que el
ruido que existen en las dos gra´ficas es del orden de magnitud de los cambios que se dan en las
mismas. Para disminuir este efecto se calcula una linea de tendencia para cada una de las gra´ficas.
Esta linea de tendencia se obtiene promediando 10 puntos consecutivos alrededor del punto nuevo
a obtener. De esta forma la desviacio´n esta´ndar disminuye ma´s de un 50% y se pueden calcular las
correlaciones con un mejor significado f´ısico. Al calcular la correlacio´n de la linea de tendencia se
obtienen correlaciones de alrededor de 0.7, lo que confirma las tendencias que se pueden se notan en
la gra´ficas.
Al presentar estos resultados se confirma lo que se menciono´ en el ana´lisis cualitativo, la energ´ıa
existente en los choque a 0(m/s), 100(m/s) y 300(m/s) no es lo suficientemente grande para generar
grandes cambios estructurales y los cambios que se dan, suceden en los primeros nanosegundos
despue´s del choque, quedando con una estructura muy estable despue´s. La u´nica excepcio´n a esto
es el choque de ve´rtice contra ve´rtice en donde se nota que el sistema no ha llegado a un equilibrio
energe´tico y que probablemente siga sufriendo cambios despue´s de 10(ns).
9.2. Coalescencia a velocidad 500m/s
En una ca´mara de condensacio´n de nanopart´ıculas en gas inerte, los choques de nanopart´ıculas
ma´s energe´ticos se dan a una velocidad ma´xima de 500(m/s)26. Esta energ´ıa, como se vera´ a con-
tinuacio´n, es suficiente para que las nanopart´ıculas primitivas pierdan su estructura original y se
fundan en una nueva nanopart´ıcula. Esta nueva nanopart´ıcula tendra´ propiedades estructurales y
por lo tanto f´ısicas, distintas a las nanopart´ıculas primitivas.
9.2.1. Ana´lisis cualitativo
En esta subseccio´n se mostrara´n las ima´genes de la evolucio´n de los 10 sistemas propuestos con
una velocidad de choque de 500(m/s). Al igual que con las otras velocidades se realizara´ un ana´lisis
observando las nanopart´ıculas completas, tambie´n a trave´s de la difusio´n que tienen los a´tomos del
cada nanopart´ıcula despue´s del choque, otro en base a el empaquetamiento detectado por el me´todo
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Ackland y uno ma´s en base a el comportamiento de las capas de las nanopart´ıculas primitivas.
Lo primero que se analizara´, sera´ la evolucio´n de los 10 sistemas propuestos despue´s del choque,
con las dos nanopart´ıculas primitivas completas y coloreadas de distinto color. Esto nos permitira´ no-
tar los cambios estructurales ma´s obvios, la difusio´n de a´tomos en la superficie y las caracter´ısticas
de la superficie en general. Para este ana´lisis se hara´ referencia en todo momento a las figuras (9.13)
y (9.14). En dichas figuras se puede notar que en el momento del choque hay una difusio´n de a´to-
mos considerablemente mayor que con las velocidades menores. Tambie´n se puede observar que esta
difusio´n aumenta considerablemente para todos los casos, hasta llegar a desvanecer por completo la
frontera en donde empieza una nanopart´ıcula primitiva o termina la otra. Si se observa la evolucio´n
de cualquiera de los sistemas se puede notar que la difusio´n de los a´tomos en la superficie no se
da de forma homoge´nea sino que hay zonas que en distintos momentos tienen una mayor difusio´n
que otras. Esto se debe a que la energ´ıa que existe por la velocidad inicial se transforma en energ´ıa
cine´tica en los a´tomos de la nanopart´ıcula. Esta energ´ıa es suficiente para mover de su estado de
equilibrio a unos a´tomos, pero no a todos, ni tampoco puede distribuirse de manera uniforme en
toda la nanopart´ıcula. Estas condiciones hacen que existan zonas de gran movimiento de a´tomos
en donde estos se comportan como si estuvieran en un estado liquido. Las zonas de alto movimien-
to van cambiando de ubicacio´n, pero por lo regular se encuentran siempre en la superficie de la
nanopart´ıcula. Esto tiene como consecuencia que la difusio´n superficial de a´tomos se de en ciertas
zonas aisladas que van cambiando y despue´s de un largo periodo de tiempo dan una apariencia ho-
moge´nea. Un claro ejemplo de esto se puede ver en la figura (9.13.4) en donde se ve que los a´tomos
de la parte superior de la nanopart´ıcula se han emigrado de una forma muy clara, mientras que los
a´tomos de la parte inferior conservan un acomodo casi ide´ntico al que pose´ıan despue´s del choque.
Tres nanosegundos ma´s tarde la migracio´n aumento en la parte superior de la nanopart´ıcula y se
mantuvo pra´cticamente nula en la parte inferior, tal como se aprecia en la figura (9.13.5). Feno´menos
parecidos pueden observarse en los otros sistemas.
A pesar de que en todos los casos existe una difusio´n alta de a´tomos, no en todos los casos dicha
difusio´n se da con la misma intensidad. Un patro´n que puede observarse es que entre mayor sea la
diferencia de las a´reas que entran en contacto en un inicio, mayor es la difusio´n que tendra´ este sis-
tema. De esta forma la mayor difusio´n parece darse despue´s del choque de ve´rtice contra orientacio´n
aleatoria, mientras que la menor difusio´n parece ser la que se da cuando colisionan la orientacio´n
aleatoria contra la misma orientacio´n aleatoria.
Otra cosa que puede notarse con facilidad en todos los casos es que despue´s de un tiempo las
nanopart´ıculas primitivas parecen haberse fundido en una nueva nanopart´ıcula con planos de su-
perficie bien definidos y distintos a los que exist´ıan anteriormente. La mayor´ıa de las caras de las
nanopart´ıculas primitivas desaparecen y se forman caras nuevas. Esto no solo es cierto para la zona
del choque sino tambie´n para caras opuestas a la zona del contacto. Esto es provocado por el exceso
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Figura 9.13: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s). Cada a´tomo de se
colorea segu´n la nanopart´ıcula primitiva a la que pertenec´ıa. El primer renglo´n es una colisio´n de arista contra
arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista contra ve´rtice, el cuarto es un choque de arista contra
una orientacio´n aleatoria y el quinto es el choque de cara contra cara, el sexto de cara contra ve´rtice.
de energ´ıa que el sistema tiene y que le permite mover muchos de los a´tomos a la vez, a fin de
encontrar configuraciones ma´s estables.
Una caracter´ıstica que se busco en todos los casos fue el tipo de planos que se formaban en
las caras externas de la nanopart´ıcula resultante. Cabe recordar que las nanopart´ıculas primitivas
tienen caras con planos (111) exclusivamente y dichos planos le confieren propiedades deseables a
la nanopart´ıcula de plata, tal como se menciono´ en el capitulo (6). La cantidad de planos (111)
que existen en cada momento de la simulacio´n, no es practico mostrarlo en alguna figura, aunque
se puede apreciar en la figura (??) que hay nanopart´ıculas con planos superficiales deformes muy
claros y hay otras con planos que parecen ser (111). En la mayor´ıa de los casos las caras opuestas
al choque conservaron los planos (111) justo despue´s del contacto, aunque en algunos casos estos
planos se perdieron en la evolucio´n del sistema. No se vio alguna relacio´n entre las orientaciones
de los choques y la cantidad de planos (111) que ten´ıa la nanopart´ıcula resultante. Sin embargo
si se nota que entre ma´s compacta sea dicha nanopart´ıcula, ma´s planos con dichas caracter´ısticas
tendra´ en sus caras.
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Figura 9.14: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 configuraciones distintas durante el choque a 500(m/s). Cada
a´tomo de se colorea segu´n la nanopart´ıcula primitiva a la que pertenec´ıa. El primer renglo´n de cara contra ve´rtice, el
segundo el de cara contra la orientacio´n aleatoria, el tercero es ve´rtice contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la
orientacio´n aleatoria y el quinto es orientacio´n aleatoria contra orientacio´n aleatoria.
Ahora se hara´ un ana´lisis a partir de las figuras (9.15) y (9.16) en donde se puede ver el des-
plazamiento relativo de los a´tomos a partir de un corte transversal de las nanopart´ıculas. En estas
figuras se toma como referencia la configuracio´n final y se colorean los a´tomos dependiendo de que
tan alejados se encuentren de esta posicio´n. Los a´tomos que este´n alejados 3A˚ o ma´s esta´n coloreados
de color rojo, los a´tomos que este´n en la misma posicio´n que estara´n al final de la simulacio´n sera´n
de color azul y los a´tomos que se encuentren a distancias intermedias entre esta´s dos se colorearan
en una proporcio´n roja y azul. Por lo tanto las zonas que este´n de color rojo indican que tendra´n
grandes desplazamientos para llegar a su punto final, mientras que las zonas de color azul indican
que los a´tomos de esa zona, van ya no van a tener un cambio significativo en su posicio´n. Aunque
podr´ıa ocurrir que una zona azul se desplace y luego regrese a su posicio´n anterior, esto no ocurre
en ninguna simulacio´n, por lo que se puede afirmar que los a´tomos color azul son a´tomos que no
tendra´n desplazamientos significativos durante el resto de la corrida.
En la corrida con la configuracio´n de arista contra arista puede verse en la figura (9.15.2) que
0.1(ns) despue´s de la colisio´n los a´tomos de la parte superior derecha, adquieren su pocio´n final y
que esa zona va a tener poco movimiento en el resto de la corrida. Por otra parte los a´tomos de la
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parte central, tendra´n mucho desplazamiento. Despue´s de 1(ns) casi todos los a´tomos an encontrado
su posicio´n final, excepto los a´tomos del centro y algunos en la superficie, como se puede ver en la
figura (9.15.3). En toda la evolucio´n temporal se puede notar como los a´tomos van acomoda´ndose
en su posicio´n final, poco a poco. En el choque arista contra cara sucede un feno´meno similar. En
el tiempo 0.1(ns) se puede ver en la figura (9.15.8) que los a´tomos en la mitad inferior de la nueva
nanopart´ıcula tienen ya su posicio´n final, mientras que los de la mitad superior todav´ıa esta´n por
acomodarse. En este caso los a´tomos se acomodan mucho ma´s ra´pido pues en el tiempo de 1(ns)
ya casi todos los a´tomos son de color azul, excepto por unos cuantos en el centro y en la superficie
como se puede apreciar en la figura (9.15.9).
En los choque arista contra ve´rtice, arista contra orientacio´n aleatoria, cara contra cara, cara
contra ve´rtice y orientacio´n aleatoria contra orientacio´n aleatoria, se puede notar un comportamiento
similar. A los 0.1(ns) despue´s del choque los extremos derecho e izquierdo de la nueva nanopart´ıcu-
la tiene los a´tomos en una posicio´n que se mantendra´ ma´s o menos estable durante el resto de la
corrida y en el centro aparece una franja de a´tomos que van a tener desplazamientos a lo largo de la
simulacio´n. Esto se puede observar en las figuras (9.15.14), (9.15.20), (9.15.26), (9.16.2) y (9.16.26).
Conforme la simulacio´n avanza se puede observar que la franja va disminuyendo y la posicio´n de los
a´tomos en los extremos van consolido sus posiciones. Al final de estos casos los extremos azules termi-
nan toca´ndose y quedan unos pocos a´tomos todav´ıa por desplazarse en el centro de la nanopart´ıcula.
El choque de ve´rtice contra orientacio´n aleatoria es el que tiene un mayor desplazamiento de los
a´tomos. Se puede ver en la figura (9.16.20) como en el tiempo 0.1(ns) la mayor´ıa de los a´tomos esta´n
alejados de su posicio´n final. Es hasta despue´s del tiempo de 5(ns) mostrado en la figura (9.16.23)
que los a´tomos de la parte superior de la nanopart´ıcula encuentran su posicio´n final.
En algunos casos se puede ver como apareces planos ato´micos con un color distinto a los a´tomos
de su alrededor, como en las figuras (9.15.12), (9.16.3), (9.16.6) y (9.16.16). Esto sucede debido a
los desplazamiento de los planos gemelos que ocurre durante la dina´mica molecular. Estos desplaza-
mientos sera´n comentados ma´s adelante cuando se vea el ana´lisis Ackland sobre las nanopart´ıculas
a partir de las figuras (9.17) y (9.18).
Ahora se mostrara´ el ana´lisis hecho dados los resultados obtenidos por el me´todo Ackland. Pa-
ra este ana´lisis se hara´ referencia en todo momento a las figuras (9.17) y (9.18), que muestran la
evolucio´n de las 10 orientaciones propuestas, coloreando los a´tomos segu´n los resultados del me´todo
Ackland y haciendo un corte transversal a fin de entender mejor la estructura interna de cada una
de las nanopart´ıculas.
Lo primero que se puede notar en el ana´lisis Ackland es el hecho que la mayor parte de la es-
tructura de las nanopart´ıculas primitivas se pierde en el momento del choque. Esto es cierto para
todos los casos, aunque hay algunos en los que se conserva un poco ma´s de la estructura original de
las nanopart´ıculas que en otros. En todos los casos se puede ver que existe una zona de desorden
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Figura 9.15: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s). Cada a´tomo de se
colorea segu´n el desplazamiento que tiene con respecto a su posicio´n final despue´s de 10(ns). Entre ma´s rojo sea el
a´tomo significa que tiene un mayor desplazamiento y entre ma´s azul sea significa que se encuentra en su posicio´n
final. El primer renglo´n es una colisio´n de arista contra arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista
contra ve´rtice, el cuarto es un choque de arista contra una orientacio´n aleatoria y el quinto es el choque de cara
contra cara, el sexto de cara contra ve´rtice.
en el centro de la nueva nanopart´ıcula. En todos los casos, el desorden llega ma´s alla´ del centro de
las nanopart´ıculas primitivas. Esta zona de desorden va disminuyendo en todos los casos y se va
esparciendo en todo el volumen de la nanopart´ıcula. Conforme los a´tomos desordenados disminu-
yen, comienzan a surgir nuevas estructuras de planos gemelos en las nanopart´ıculas generadas. En
algunos casos los nuevos planos generados coinciden con los anteriores y de esta forma se produce
una estructura estable y bien definida. Cuando esto sucede, los nuevos planos convergen en algu´n
punto central, formando un nuevo centro bien definido de la nanopart´ıcula. En otros casos, los planos
gemelos que se forman no convergen en un centro comu´n, quedando la nanopart´ıcula resultante con
una estructura deforme.
Viendo el detalle del las figuras en el ana´lisis Ackland, se puede observar que los planos ge-
melos, buscan acomodarse para que su centro coincida uno con otro. Esto se ve claramente en las
figuras (9.17.8) y (9.17.9) en donde se ve que el plano gemelo que se encuentra a la izquierda de
la nanopart´ıcula se desplaza a fin de alinearse con el plano gemelo que esta a la derecha de dicha
nanopart´ıcula. En este caso, el cambio del plano se da al desplazarse el plano gemelo original de
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Figura 9.16: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s). Cada a´tomo de se
colorea segu´n el desplazamiento que tiene con respecto a su posicio´n final despue´s de 10(ns). Entre ma´s rojo sea el
a´tomo significa que tiene un mayor desplazamiento y entre ma´s azul sea significa que se encuentra en su posicio´n
final. El primer renglo´n de cara contra ve´rtice, el segundo el de cara contra la orientacio´n aleatoria, el tercero es
ve´rtice contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la orientacio´n aleatoria y el quinto es orientacio´n aleatoria contra
orientacio´n aleatoria.
tal manera que los a´tomos que lo formaban queden con un empaquetamiento FCC y los a´tomos del
plano superior tengan las caracter´ısticas de un plano gemelo. Esto genero´ mayor estabilidad en la
estructura de la nanopart´ıcula al hacer que los planos gemelos convergieran en un solo punto.
Este feno´meno de desplazamiento de planos, puede verse en todas las configuraciones, en mayor
o menor medida. Algunas veces los planos intentar rotar a fin de alinearse, siendo este un mecanismo
muy poco efectivo dado que implica rotar gran parte de los a´tomos de la nanopart´ıcula. Un ejemplo
de este acomodo es la transicio´n entre la figura (9.18.23) y (9.18.24) en donde se ve que el plano
localizado a la izquierda de la part´ıcula, rota ligeramente a fin de alinearse con el plano del extremo
derecho.. Hay ocasiones en que un desplazamiento de a´tomos que provoca que los planos gemelos
se trasladen de un conjunto vecino de a´tomos a otro. Esto es lo ma´s comu´n que suceda dado que
requiere muy poca energ´ıa para realizar un desplazamiento de este tipo. Un claro ejemplo se puede
notar entre las figuras (9.17.27) y (9.17.28) donde se puede notar que el plano de la izquierda superior
de la nanopart´ıcula se traslada dos planos de a´tomos hacia arriba para generar un centro comu´n a la
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Figura 9.17: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s). Los a´tomos se
colorean segu´n el tipo de empaquetamiento detectado por el me´todo Ackland. Los a´tomos verdes son FCC, los rojos
son HCP, es decir, son los planos gemelos, los azules son BCC, los celestes son icosaedrales y los blancos son a´tomos
sin empaquetamiento. Los a´tomos BCC y sin empaquetamiento pueden ser considerados a´tomos desordenados. El
primer renglo´n es una colisio´n de arista contra arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista contra
ve´rtice, el cuarto es un choque de arista contra una orientacio´n aleatoria y el quinto es el choque de cara contra cara,
el sexto de cara contra ve´rtice.
mitad de los planos de dicha nanopart´ıcula. Tambie´n puede ocurrir que ciertos acomodos de los a´to-
mos provoquen que desaparezcan o aparezcan planos gemelos en regiones en donde antes no exist´ıan.
Esto se puede notar en la diferencia de las figuras (9.18.16) y (9.18.17) donde los planos gemelos
de la parte superior izquierda de la nanopart´ıcula desaparecieron por completo, mientras que en la
transicio´n entre la figura (9.18.22) y la figura (9.18.24) aparece un plano gemelo con una orientacio´n
vertical, en la parte inferior de la nanopart´ıcula. En todos los casos que un desplazamiento, rotacio´n,
generacio´n o desaparicio´n de un plano gemelo sucede, el nivel de desorden de la nanopart´ıcula en
general tiende a disminuir, lo que indica que hay menos energ´ıa cine´tica disponible, dado que los
a´tomos tiene una mejor acomodo estructural. Debido a esto se puede ver que las nanopart´ıculas que
no logran generar un nuevo centro de convergencia para los planos gemelos, tienen mayor desorden
y dicho desorden esta´ localizado en la zona en donde deber´ıa de generarse el centro. Las distin-
tas simulaciones que se corrieron con nanopart´ıculas primitivas diferentes, arrojaran resultados casi
ide´nticos, variando u´nicamente un poco el tiempo en que se tardaron en acomodar los planos.
Una caracter´ıstica que puede relacionarse con los resultados presentados en el ana´lisis de las
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Figura 9.18: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s). Los a´tomos se
colorean segu´n el tipo de empaquetamiento detectado por el me´todo Ackland. Los a´tomos verdes son FCC, los rojos
son HCP, es decir, son los planos gemelos, los azules son BCC, los celestes son icosaedrales y los blancos son a´tomos
sin empaquetamiento. Los a´tomos BCC y sin empaquetamiento pueden ser considerados a´tomos desordenados. El
primer renglo´n de cara contra ve´rtice, el segundo el de cara contra la orientacio´n aleatoria, el tercero es ve´rtice
contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la orientacio´n aleatoria y el quinto es orientacio´n aleatoria contra
orientacio´n aleatoria.
nanopart´ıculas completas, es que el nivel de difusio´n de a´tomos en la superficie no esta´ relacionado
con el acomodo final de la estructura. Sin embargo esta relacionado con el nivel total de desorden
que existio´ durante la simulacio´n. En los casos en que el ana´lisis Ackland muestra que durante la
simulacio´n existio´ un grado alto de desorden, se ve que existio´ un alto grado de difusio´n de a´tomos en
la superficie de la nanopart´ıcula, independientemente si la configuracio´n final estuvo muy ordenada
o no.
A continuacio´n se hara´ un ana´lisis en base a las capas de las nanopart´ıculas primitivas. Este
ana´lisis permitira´ apreciar el nivel de deformacio´n real que sufrio´ cada una de las nanopart´ıculas
en el momento del choque y en la evolucio´n del sistema. Tambie´n nos dara´ una idea de cual es la
difusio´n que existe en el interior de la nanopart´ıcula, as´ı como de lo ocurrido con las capas externas
y su acomodo al momento del choque. Para realizar este ana´lisis en todo momento se hara´ referencia
a la figura (9.20), que muestra la evolucio´n de las 10 configuraciones propuestas, haciendo un corte
transversal y coloreando los a´tomos segu´n la capa a la que pertenecen en su nanopart´ıcula primitiva
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Figura 9.19: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s). Los a´tomos se
colorean segu´n la capa a la que pertenecen en su nanopart´ıcula primitiva. El primer renglo´n es una colisio´n de arista
contra arista, el segundo es de arista contra cara, el tercero es arista contra ve´rtice, el cuarto es un choque de arista
contra una orientacio´n aleatoria y el quinto es el choque de cara contra cara, el sexto de cara contra ve´rtice.
Al ver el momento del choque en todas las configuraciones, lo primero que se puede notar es el
hecho que la mayor parte de la estructura de las nanopart´ıculas primitivas sufrio´ una deformacio´n
considerable. Dicha deformacio´n va del punto de contacto hasta ma´s alla´ del centro en la mayor´ıa
de los casos. Estas deformaciones con pra´cticamente sime´tricas para las dos nanopart´ıculas, con una
leve tendencia a tener menos deformacio´n por parte de las capas de la nanopart´ıcula primitiva que
tuvo menor a´rea de contacto en un inicio. Cabe notar que las capas parecen abrirse despue´s del
contacto. Es decir, que los a´tomos que se encuentran en el centro del a´rea de contacto, son empu-
jados hacia la superficie en todos sentidos, y muy pocos, quedan atrapados en la mitad de la nueva
nanopart´ıcula. Esto tiene como consecuencia que en el centro, la nueva nanopart´ıcula tenga dos o
tres capas ma´s que las nanopart´ıculas primitivas. Estas capas esta´n formadas por los a´tomos que
fueron empujados a la superficie por el choque.
Al ver la evolucio´n del sistema puede verse como las capas continu´an perdiendo orden, aunque
en una menor medida. Como ya se ha explicado, la diferencia entre el cambio notorio en el ana´lisis
Ackland y el poco cambio en el ana´lisis por capas, se debe a que pequen˜os cambios en la posicio´n
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Figura 9.20: Evolucio´n de las nanopart´ıculas en 5 casos distintos durante el choque a 500(m/s).Los a´tomos se
colorean segu´n la capa a la que pertenecen en su nanopart´ıcula primitiva. El primer renglo´n de cara contra ve´rtice,
el segundo el de cara contra la orientacio´n aleatoria, el tercero es ve´rtice contra ve´rtice, el cuarto es ve´rtice contra la
orientacio´n aleatoria y el quinto es orientacio´n aleatoria contra orientacio´n aleatoria.
de los a´tomos tienen un gran impacto en el tipo de empaquetamiento de los a´tomos, pero no en
la estructura de capas, adema´s que el me´todo Ackland depende de la posicio´n de los vecinos, por
lo que si un a´tomo tiene una posicio´n inestable puede cambiar el empaquetamiento de los a´tomos
vecinos aunque estos no cambien de posicio´n. Cabe notar que la difusio´n de a´tomos en el interior de
la nanopart´ıcula es proporcional a la difusio´n del a´tomos vista en la superficie de la misma, aunque
de una magnitud menor. Esto nos indica que la energ´ıa cine´tica que tienen los a´tomos despue´s de la
colisio´n se distribuye ma´s en la superficie, pero alcanza a afectar a los a´tomos internos.
Al juntar los resultados de los tres ana´lisis se puede ver que a 500(m/s) el choque de dos na-
nopart´ıculas primitivas, produce una nueva nanopart´ıcula con algunas caracter´ısticas heredadas de
dichas nanopart´ıculas primitivas, pero otras caracter´ısticas estructurales completamente diferente.
La caracter´ısticas ma´s notoria en este sentido es el hecho que en algunas configuraciones las nuevas
nanopart´ıculas alcanzan a formar un nuevo centro independiente de los centros originales. Se puede
ver que las nanopart´ıculas que generaron un centro nuevo bien definido, fueron ma´s compactas y
presentan ma´s caras con planos (111), por lo que se puede suponer en este punto que este tipo de
orientaciones son deseables.
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9.2.2. Ana´lisis cuantitativo
En esta subseccio´n se buscara´ hacer un ana´lisis cuantitativo que soporte las conclusiones hechas
en el cap´ıtulo (9). Para formular estas conclusiones se recurre al ana´lisis de la relacio´n volumen con-
tra superficie de las nanopart´ıculas. Tambie´n se analizara´ la energ´ıa potencial por a´tomo, as´ı como
la temperatura en todo momento. De igual forma se mostrara´n los datos que indican la cantidad de
a´tomos que esta´n en cada una de los tipos de empaquetamiento detectados por el me´todo Ackland.
En las figuras (9.21) y (9.22) se muestra la evolucio´n de la cantidad de a´tomos que existe en
cada uno de los empaquetamientos, esto para cada una de las 10 distintas orientaciones de choque
propuestas a velocidad de 500(m/s). Tambie´n se muestra la evolucio´n de la temperatura y la energ´ıa
por a´tomo correspondiente a cada una de las orientaciones propuestas. En estos casos puede notarse
con claridad que las cantidades f´ısicas graficadas no son estables en la mayor parte de las orienta-
ciones de choque. Tambie´n se puede ver en todos los casos que la proporcio´n de a´tomos en para
cada empaquetamiento termina siempre teniendo el mismo orden, siendo los a´tomos FCC los que
tienen mayor porcentaje, seguidos por los a´tomos que no tiene empaquetamiento definido, siguiendo
los a´tomos pertenecientes a los planos gemelos, es decir con empaquetamiento HCP. Bastante ma´s
abajo se encuentran los a´tomos BCC y los a´tomos con empaquetamiento icosaedral.
Debido a la naturaleza de los choques cada una de las gra´ficas tiene detalles a mencionar de ma-
nera individuales, por lo que ahora se mencionaran cada uno de los casos de manera independiente,
mencionando al final las generalidades que se encontraron.
El choque con la orientacio´n arista contra arista muestra un comportamiento bastante estable
despue´s del tiempo 4(ns). Los a´tomos con empaquetamiento FCC se mantienen estables alrededor
de 1500, oscilando entre 1500 y 1600. En el tiempo 9.5(ns) la cantidad de a´tomos FCC aumenta un
promedio de 50 a´tomos. Lo a´tomos sin empaquetamiento se mantienen constantes durante la mayor
parte del tiempo de la simulacio´n, con un valor promedio de 1300 y oscilando entre 1270 y 1330.
Despue´s de 9.5(ns) de simulacio´n el valor promedio de los a´tomos sin empaquetamiento definido
pasa cambia a 1250. Hay que recordar que la mayor´ıa de estos a´tomos son a´tomos de superficie. Al
final de la simulacio´n hay 1020 a´tomos en la superficie, por lo que hay un promedio de 230 a´tomos
sin estructura en el interior de la nanopart´ıcula. Los a´tomos BCC se mantienen constantes en un
promedio de 240, aunque en el u´ltimo medio nanosegundo disminuyen a 220. Los a´tomos icosaedrales
nunca pasan de 10 y se pueden considerar como ruido provocado por el desorden.
Al analizar la evolucio´n del sistema como un todo se observan los siguientes patrones. En del
tiempo 0(ns) a 0.5(ns) hay mucha caos, como es natural pues es el momento del primer acomodo
despue´s del choque. Despue´s de esto, del tiempo 0.5(ns) al 2(ns) se ve que los a´tomos HCP aumentan
y los a´tomos sin empaquetamiento disminuyen, quedando ma´s o menos constantes los a´tomos FCC,
BCC e icosaedrales. Despue´s de esto los a´tomos HCP y los a´tomos sin empaquetamiento se estabili-
zan, los a´tomos FCC continu´an sin grandes variaciones y los a´tomos BCC disminuyen ligeramente,
pero de manera abrupta. Esto puede verse en la visualizacio´n de la simulacio´n como plano gemelo
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que se va extendiendo, cambiando a´tomos sin empaquetamiento a a´tomos HCP. Una vez que el plano
gemelo esta´ completo, el nivel de desorden general disminuye y es por esto que los a´tomos BCC se
ven reducidos. En el tiempo final de 9.5(ns) a 10(ns) se ve como los a´tomos FCC aumentan y los
a´tomos BCC y sin empaquetamiento disminuyen. Antes de que esto ocurra se ve una perturbacio´n
en la cantidad de a´tomos HCP, lo que se interpreta como un cambio de posicio´n del plano gemelo,
lo que permitio´ un mejor acomodo de los a´tomos y una disminucio´n de a´tomos desordenados.
Al ver la gra´fica (9.21.2) se ve como la temperatura va subiendo de un promedio de 800K a un
promedio de 880K. El per´ıodo de transicio´n se da en los primeros 2 nanosegundos de la simulacio´n.
Despue´s de esto la gra´fica de temperatura se mantiene muy estable. Exactamente el comportamiento
contrario tiene la energ´ıa potencial por a´tomo que se estabiliza alrededor de −2.595(eV ). Esto se
interpreta como que en los primeros 2 nanosegundos los a´tomos tienen un acomodo lento y constante
que hace que disminuya la energ´ıa potencial y aumente la energ´ıa cine´tica y por ende la temperatura.
Es en este per´ıodo que se genera el nuevo plano HCP.
El choque de arista contra cara, es bastante ma´s estable como se muestra en la gra´fica (9.21.4).
Los a´tomos con empaquetamiento FCC se mantienen en alrededor de 1600, oscilando entre 1550 y
1650. Los a´tomos HCP se mantienen alrededor de 1000, oscilando entre 950 y 1050. Los a´tomos sin
empaquetamiento van de 1240 a 1300, con un promedio de 1270. Los a´tomos BCC se mantienen
estables con un promedio de 240 y con valores que van de 210 a 270. En esta configuracio´n los a´tomos
icosaedrales nunca pasan de 8 por lo que pueden tomarse como ruido estad´ıstico. El u´nico momento
de inestabilidad se da en el primer medio nanosegundo de la simulacio´n. Esto concuerda con lo visto
en la figura (9.17.11) en donde se ve que esta configuracio´n disminuye muy ra´pidamente el desorden
de sus a´tomos. La cantidad total de a´tomos que se encuentran en la superficie es de 1010.
La gra´fica (9.21.5) y la gra´fica (9.21.6) muestran el mismo comportamiento del sistema, al mos-
trar una temperatura y una energ´ıa por a´tomo muy estables. La temperatura promedio una vez
estabilizado el sistema es de 870K y la emerg´ıa por a´tomo es de −2.59(eV ).
La gra´fica (9.21.7) muestra la evolucio´n del empaquetamiento de a´tomos para el choque de arista
contra ve´rtice. Estos datos muestran un sistema estable, pero muy distinto a las dos configuraciones
anteriores. La cantidad de a´tomos FCC se mantiene, durante la mayor parte de la simulacio´n en un
promedio de 1460, para luego disminuir en el u´ltimo nanosegundo a un promedio de 1430. En ambos
casos la oscilacio´n que se tiene de los valores tiene una amplitud de 100 a´tomos aproximadamente.
Los a´tomos HCP tienen oscilaciones muy claras que mueve su promedio de 975 a 1040, teniendo en
cada uno de estos casos una amplitud de variacio´n de 100 a´tomos. Esto quiere decir que los planos
gemelos esta´n buscando de forma permanente un mejor acomodo, pero no parecen encontrarlo en
los 10(ns) que dura la simulacio´n. Los a´tomos BCC tienen un promedio muy estable que va de 250 a
300, con un promedio de 275. Los a´tomos sin empaquetamiento definido tienen un comportamiento
estable que mantiene un promedio alrededor de 1370, con una amplitud de oscilacio´n de 40 a´tomos.
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De estos a´tomos sin empaquetamiento definido, los que pertenecen a la superficie son 1290. Final-
mente los a´tomos con empaquetamiento icosaedral nunca pasan de 10 por lo que se puede considerar
que son ruido estad´ıstico. Los resultados encontrados aqu´ı tienen concordancia con lo visto en la
figura (9.17.17) en donde se ve que el choque arista contra ve´rtice mantiene un nivel constante de
desorden que va distraye´ndose en todo el volumen de la nanopart´ıcula, lo que explica el hecho de
que los empaquetamientos asociados con el desorden sean constantes y los planos gemelos tengan
tanta variacio´n. En esta configuracio´n, no sucede que aparezca un centro nuevo bien definido, lo que
explica el hecho de que los a´tomos FCC no sean tan bajos en comparacio´n con las otras configura-
ciones.
Al ver la gra´fica (9.21.8) y la gra´fica (9.21.9) que muestra la temperatura del sistema y la energ´ıa
por a´tomo, respectivamente, se ve que se tiene un comportamiento muy estable. La temperatura se
mantiene en un promedio de 860K y la energ´ıa en un promedio de −2.588(eV ).
Ahora se hablara´ de los resultados obtenidos por el choque de una nanopart´ıcula orientando su
arista al choque, contra otra nanopart´ıcula con una orientacio´n aleatoria. En la gra´fica (9.21.10)
puede verse que el nu´mero de a´tomos con empaquetamiento FCC y HCP nunca es estable, mientras
que los a´tomos BCC, icosaedrales y sin empaquetamiento, tienen un promedio muy constante du-
rante toda la simulacio´n. El valor promedio de los a´tomos sin empaquetamiento definido es de 1370
con una amplitud de 80, el promedio de los a´tomos BCC es de 280 con una amplitud de 80 y los
a´tomos icosaedrales nunca pasan de 11, por lo que de nuevo se pueden tomar como ruido estad´ıstico.
Los a´tomos con empaquetamiento FCC comienzan, despue´s del acomodo inicial, con un promedio
de 1350 y van aumentando de forma constante hasta llegar a tener un promedio de 1500. Cerca del
nanosegundo 8, hay un cambio muy abrupto despue´s del cual el promedio parece estabilizarse en
1500. En todo el tiempo la amplitud de la cantidad de a´tomos FCC es de 100 a´tomos. Los a´tomos
HCP comienzan, despue´s del acomodo inicial, con un promedio de 1100 y van disminuyendo hasta
llegar a tener un promedio de 970. Durante la evolucio´n del sistema los a´tomos HCP tienen varios
cambios bruscos. Esto indica que son cambios de los planos gemelos, ya sea por rotacio´n, desliza-
miento o por generacio´n. Los a´tomos de superficie son 1240 al final de la simulacio´n.
Al comparar estos resultados con la figura (9.17.23) se ve que el desorden en la nanopart´ıcula
nunca disminuyo de manera significativa y que nunca se genero´ un nuevo centro bien definido, por lo
que los planos gemelos esta´n en una intentando encontrar un equilibrio ma´s estable. Al ver las gra´fi-
cas (9.21.11) y (9.21.12) que representan la temperatura y la energ´ıa por a´tomo del sistema durante
toda la simulacio´n, se ve como la temperatura tiene un aumento ligero pero constante, comenzando
con un promedio de 850K llegando hasta 860K con una amplitud de oscilacio´n de 20K. La energ´ıa
por a´tomo tiene un comportamiento similar pero a la inversa, comenzando con un promedio de
−2.586(eV ) y terminando en −2.587(eV ).
En la gra´fica (9.21.13) se ve la evolucio´n de cada uno de los empaquetamientos ato´micos para
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9.21.15 Energ´ıa cara-cara
Figura 9.21: En la gra´ficas se muestra la evolucio´n temporal de las estructuras ato´micas, de la temperatura del
sistema y de la energ´ıa potencial total, para otras 5 orientaciones a 500(m/s). La l´ınea verde indica la cantidad de
a´tomos FCC, la l´ınea roja los a´tomos HCP, la l´ınea azul lo a´tomos BCC, la l´ınea amarilla los a´tomos icosaedrales y
la l´ınea negra, los a´tomos sin empaquetamiento definido. Los casos para cada renglo´n esta´n indicados en cada gra´fica.
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el choque entre dos nanopart´ıculas orientadas cara contra cara. Es muy claro que algo sucede en
los primeros tres nanosegundos que afecta a todos los tipos de empaquetamiento. En un inicio los
a´tomos FCC comienzan a aumentar y los a´tomos HCP comienzan a disminuir con pendientes muy
pronunciadas, los dos. Los a´tomos FCC aumentan de un promedio de 1350 a un promedio de 1550 y
los a´tomos HCP disminuyen de un promedio de 1150 aun promedio de 1000. Este comportamiento
sucede en los primeros 2 nanosegundos de la simulacio´n. En ese mismo per´ıodo de tiempo los a´tomos
BCC se mantienen estables con un promedio de 260 y los a´tomos sin empaquetamiento se mantienen
constantes con un promedio de 1350. A partir del segunda nanosegundo, los a´tomos FCC comienzan
a disminuir de 1550 a 1450 en medio nanosegundo, y de igual forma los a´tomos HCP aumentan de un
promedio de 1000 a 1100. En este nanosegundo, los a´tomos sin empaquetamiento disminuyen hasta
tener un promedio de 1300 y los a´tomos BCC disminuyen de 260 a 240 en promedio. Despue´s de esto
los a´tomos FCC tienen un cambio abrupto en el tercer nanosegundo de la simulacio´n, al igual que
los a´tomos HCP y posteriormente ambos empaquetamientos de a´tomos tiene un comportamiento
erra´tico con oscilaciones que mueven el promedio de 1450 a 1520 en el caso de los a´tomos FCC y
de 1060 a 1140 en el caso del a´tomos HCP. Los a´tomos BCC y sin empaquetamiento se mantienen
estables durante el resto de la simulacio´n. Los a´tomos sin empaquetamiento que son a´tomos de su-
perficie termina siendo 1180. Los a´tomos con empaquetamiento icosaedral, nunca pasan de 10 por
lo que los consideramos como variaciones normales de la dina´mica del sistema.
Al comparar estos resultados con la figura (9.17.29) se ve que el desorden disminuye en el se-
gundo nanosegundo de la simulacio´n, pero que no se forma un centro bien definido en la nueva
nanopart´ıcula. A pesar de esto el sistema parece estar en un equilibrio. Es posible que el hecho de
no tener un centro definido, impone una cierta tensio´n en los planos gemelos, pero esta no es tan
grande como para modificar la estructura ma´s alla´ de lo ya hecho. Al ver la gra´fica de temperatura y
la de energ´ıa por a´tomo, (9.21.14) y (9.21.15) respectivamente, se ve que la temperatura se mantiene
con un promedio bastante estable de 870K y la energ´ıa por a´tomo se mantiene en −2.87(eV ).
Ahora se hablara´ del los resultados obtenidos en el choque cara contra ve´rtice. En la gra´fica
(9.22.1) se puede ver cuantos a´tomos hay en cada uno de los tipos de empaquetamiento en todo el
transcurso de la simulacio´n. Se puede notar con claridad en esta gra´fica que el empaquetamiento
FCC y HCP tienen variaciones muy notorias durante toda la simulacio´n, sin llegar nunca a un punto
de estabilidad bien establecido. El empaquetamiento BCC, icosaedral y los a´tomos sin empaqueta-
miento, tienen un comportamiento muy estable, con algo de variacio´n en el u´ltimo nanosegundo.
Hay que decir que los a´tomos con empaquetamiento icosaedral nunca pasa de 10 por lo que se pue-
den despreciar, toma´ndolos como parte del ruido estad´ıstico normal de la dina´mica del sistema. Los
a´tomos BCC se mantienen con un promedio de 270 y una amplitud de oscilacio´n de 60 a´tomos. Los
a´tomos sin empaquetamiento tienen un promedio bastante estable alrededor de 1350, de estos 1230
a´tomos son a´tomos de superficie. Los a´tomos con empaquetamiento FCC tienen un promedio que
oscila entre 1350 y 1470, con una amplitud sostenida de 100 a´tomos. Los a´tomos HCP tienen un
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promedio que oscila entre 1020 y 1120 a´tomos una amplitud de 100 a´tomos, igualmente. Tanto los
a´tomos FCC como los HCP, cambian su promedio sin ningu´n patro´n y teniendo un comportamiento
de espejo. La correlacio´n que existe entre los promedios de los a´tomos FCC y los a´tomos HCP, en este
caso es de -0.86 lo que corrobora lo mencionado. Este comportamiento indica que los planos gemelos
esta´n tratando de acomodarse pero no lo logran, dado que el nu´mero con a´tomos desordenados, no
disminuye.
Al ver la gra´fica (9.22.2) que muestra la temperatura del sistema en todo momento y la gra´fica
(9.22.3) que muestra la evolucio´n de la energ´ıa por a´tomo, se ve que mantienen un comportamiento
muy estable. Esto es en parte a que la amplitud de la variacio´n es mayor que las posibles pertur-
baciones del sistema. La temperatura mantiene un promedio de 860K y la energ´ıa por a´tomo un
promedio de −2.55(eV )K.
En la gra´fica (9.22.4) se ve la evolucio´n de los a´tomos en cada uno de los empaquetamientos. Los
a´tomos FCC comienzan con un promedio de 1350 para ir aumentando de manera constante hasta
llegar a 1650 en el tiempo 4(ns). Despue´s de esto su promedio se mantiene estable en esta cantidad
durante toda la simulacio´n. Los a´tomos HCP comienzan con un promedio de 1100 y disminuyen de
manera constante hasta llegar a un promedio de 1000, alrededor de tiempo de 3(ns). Los a´tomos con
empaquetamiento BCC comienzan con un promedio de 280 y disminuyen hasta llegar a 225 a los tres
nanosegundos de la simulacio´n. Los a´tomos que no tiene un empaquetamiento definido comienzan
en 1375 y disminuyen hasta tener un promedio de 1250 en el tiempo de 4(ns). De los a´tomos sin
empaquetamiento definido, son 1130 a´tomos los que pertenecen a la superficie. Al igual que en las
otras configuraciones, los a´tomos con empaquetamiento icosaedral no sobrepasan los 10, por lo que
se consideran ruido estad´ıstico. El comportamiento de las gra´ficas indica que hay un acomodo lento
y constante de a´tomos despue´s del choque que se estabiliza hasta despue´s de 4 nanosegundos. En la
figura (9.18.11) se aprecia que para este caso, hay un gran desorden al inicio y luego este disminuye,
aunque no se forma un nuevo centro de manera bien definida.
Al observar las gra´ficas (9.22.5) y (9.22.6) se ve que la temperatura sube y la energ´ıa por a´tomo
disminuye de manera constante hasta estabilizarse las dos alrededor de los 4(ns). La temperatura
termina con un valor promedio de 875K y la energ´ıa por a´tomo con un valor promedio de −2.59(eV ).
Esto confirma el hecho de que hay un acomodo sustancial en la estructura interna de la nanopart´ıcula
en los primeros 4(ns).
Ahora se hablara´ de el choque que se da ve´rtice contra ve´rtice. Ya se comento´ en el ana´lisis de
este caso a menores velocidades que este sistema tiene caracter´ısticas distintas a las de los otras
configuraciones. En la gra´fica (9.22.7) eso se comprueba al observar la que evolucio´n de la cantidad
de a´tomos en cada empaquetamiento es tiene un cambio muy pronunciado en un solo paso, alrededor
del tercer nanosegundo de la simulacio´n. En los primeros tres nanosegundos los a´tomos FCC tienen
un promedio que va aumentando de manera constante, de 1425 a 1475. Los a´tomos HCP tienen
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9.22.15 Energ´ıa azar-azar
Figura 9.22: En la gra´ficas se muestra la evolucio´n temporal de las estructuras ato´micas, de la temperatura del
sistema y de la energ´ıa potencial total, para otras 5 orientaciones ma´s a 500(m/s). La l´ınea verde indica la cantidad
de a´tomos FCC, la l´ınea roja los a´tomos HCP, la l´ınea azul lo a´tomos BCC, la l´ınea amarilla los a´tomos icosaedrales
y la l´ınea negra, los a´tomos sin empaquetamiento definido. Los casos para cada renglo´n esta´n indicados en cada
gra´fica.
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un promedio que tambie´n aumenta ligeramente de 1120 a 1150. Los a´tomos BCC disminuyen su
promedio de 250 a 220. Los a´tomos sin empaquetamiento disminuyen su promedio, pasando de 1320
a 1270 en los primeros tres nanosegundos. Finalmente los a´tomos icosaedrales no pasan de 10 en
los primeros tres nanosegundos. Despue´s de ese tiempo, todas las cantidades de a´tomos cambia de
manera abrupta, en menos de 0.001(ns). Los a´tomos FCC pasan a tener un promedio de 1700, los
a´tomos de los planos gemelos, es decir los HCP cambian su promedio a 1000, los a´tomos BCC tiene
un promedio de 200 despue´s del tercer nanosegundo, los a´tomos sin empaquetamiento muestran un
promedio de 1200, de los cuales 1060 pertenecen son a´tomos de superficie y los a´tomos icosaedra-
les, que no pasaban de 10, ahora no pasan de 5, lo que se puede seguir considerando como ruido
estad´ıstico, pero indica como cambia el sistema en este punto.
Al observar la simulacio´n se ve que en el tiempo en que se da el gran cambio, hay un desplaza-
miento de una gran cantidad de a´tomos, que hace que desaparezcan varios planos gemelos, dejando
un gran cantidad de a´tomos en un empaquetamiento FCC. Esto disminuye el nivel de desorden en
gran medida y reduce el a´rea superficial. Ese cambio se puede ver de manera tan marcada, debido
a que los planos gemelos de las nanopart´ıculas primitivas coincidieron perfectamente despue´s del
choque, lo que provoca que con muy pocos cambios se llegue a un nivel gran nivel de estabilidad.
Al observar la temperatura del sistema en la gra´fica (9.22.8) y la energ´ıa por a´tomo en la gra´fica
(9.22.9), se ve que los cambios en el empaquetamiento que se produce al tercer nanosegundo se ve
tambie´n reflejado en estas cantidades f´ısica. La temperatura aumenta de 860K a 880K y la energ´ıa
por a´tomo disminuye de −2.588(eV ) a −2.591(eV ).
En la gra´fica (9.22.10) se ve como van evolucionando la cantidad de a´tomos en cada uno de los
empaquetamientos para el choque de una nanopart´ıcula orientada de forma tal que el ve´rtice sea
el primer punto de contacto en el choque, contra una nanopart´ıcula con una orientacio´n aleatoria.
En esta gra´fica se puede ver como todos los tipos de empaquetamiento tienen un comportamiento
erra´tico durante los 10 nanosegundos que dura la simulacio´n. Los a´tomos FCC comienzan con un
promedio de 1400 y que comienza a oscilar entre ese valor y 1500, para luego subir su promedio a
1600, alrededor del nanosegundo 6 y terminar con un promedio de 1650 durante el u´ltimo medio
nanosegundo de la simulacio´n. Los a´tomos HCP comienzan con un promedio de 1100 para luego
disminuir a 950 en los primeros dos nanosegundos y luego volver a subir a un promedio de 1075.
Finalmente termina con un promedio de 1025. Los a´tomos BCC comienzan siendo un promedio de
300 para disminuir suavemente hasta llegar a 220. A los 5 nanosegundo de la simulacio´n se ve que
tiene un salto de aproximadamente 20 a´tomos en su promedio. Los a´tomos sin empaquetamiento
definido comienzan con un promedio de 1400 hasta disminuir a 1350 a los cinco nanosegundos de
la simulacio´n, para despue´s llegar a 1300 en un solo paso y volver a disminuir a 1250 a los 5.5(ns)
y terminar con un valor cercano a los 1240. En el momento final de los 1240 a´tomos que no tienen
empaquetamiento definido 1100 de estos a´tomos son a´tomos de superficie. Los a´tomos con un em-
paquetamiento icosaedral nunca pasan de 10, pero a partir de el sexto nanosegundo nunca pasan de
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5, indicando que el nivel de desorden general disminuyo´.
Al comparar estos resultados con los de la figura (9.18.23) se ve que hay una concordancia. Justo
despue´s del choque hay mucho desorden en los a´tomos, pero varios planos gemelos concuerdan cerca
de un mismo punto. A partir de este punto es que se comienza a formar la estructura de la nueva
nanopart´ıcula. Para el nanosegundo cinco ya se ven casi todos los planos convergiendo a un mismo
centro y para el final de la simulacio´n se ve una nanopart´ıcula bien definida, aunque todav´ıa falta de
alinear un poco mejor todos los planos gemelos. Al ver la gra´fica de temperatura (9.22.11), se puede
ver como la temperatura sube en todo momento, durante la simulacio´n aunque en ciertos periodos lo
hace con de una forma ma´s pronunciada. La temperatura final llega a tener un promedio de 890K,
teniendo un cambio pronunciado entre el nanosegundo 5 y el 6. La gra´fica de la energ´ıa por a´tomo
(9.22.12) muestra el comportamiento inverso, al disminuir durante toda la simulacio´n, hacie´ndolo de
manera ma´s pronunciada entre los 5 y 6 nanosegundos de la simulacio´n.
Finalmente se hablara´ de los resultados obtenidos para el choque entre dos nanopart´ıculas orien-
tadas de forma aleatoria. En la gra´fica (9.22.13) se puede ver como cambian la cantidad de a´tomos
en cada uno de los empaquetamientos durante toda la simulacio´n. Puede notarse que los empaque-
tamientos no tienen un comportamiento muy estable, aunque no tienen tampoco cambios abruptos.
Los a´tomos FCC comienzan con un promedio de 1450 para aumentar hasta 1700 durante os prime-
ros cuatro nanosegundos de la simulacio´n. Despue´s de esto el valor del promedio oscila entre 1650 y
1720. Los a´tomos que pertenecen a los planos gemelos, es decir los que tienen un empaquetamiento
HCP comienzan con un promedio de 1050 y va oscilando y disminuyendo su valor, hasta llegar a
tener un promedio de 950 al tercer nanosegundo. Luego, en el nanosegundo siete, vuelve a aumentar
para terminar en un promedio de 1020. Los a´tomos con empaquetamiento BCC comienzan con un
promedio de 270 para ir disminuyendo de forma mas o menos constante hasta llegar a tener un
promedio de 200. Los a´tomos sin un empaquetamiento definido comienzan con un promedio de 1330
y este disminuye de forma ma´s o menos constante hasta llegar a 1220. En estos a´tomos se nota un
cambio pronunciado alrededor del nanosegundo siete. De los 1220 a´tomos en promedio que terminan
habiendo sin un empaquetamiento definido, hay 1100 a´tomos que pertenecen a a´tomos de superficie.
Viendo la figura (9.18.29) se puede notar que para el choque con la orientacio´n aleatoria contra
la orientacio´n aleatoria, se comienza con un sistema con mucho desorden justo despue´s del choque,
pero todos los planos gemelos llegan a un punto en comu´n. En base a esto se va formando la nueva
estructura de la nanopart´ıcula, hasta que finalmente se llega a una configuracio´n estable. Al ver
la gra´fica (9.22.14) que muestra la temperatura del sistema en todo momento, se ve como esta va
subiendo de manera constante durante toda la simulacio´n, empezando con un promedio de 860K y
terminando con un promedio de 890K. De igual forma se ve que en la gra´fica (9.22.14) que muestra
la energ´ıa por a´tomo, va disminuyendo de forma constante, comenzando en −2.585(eV ) y llegando
a −2.593(eV ).
Con los resultados de las 10 configuraciones, se calculo´ la correlacio´n entre los promedios de todas
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las variables. Obviamente la correlacio´n entre la temperatura del sistema y de la energ´ıa por a´tomo
es −1. En todos los casos la correlacio´n ma´s grande se da entre el promedio de la temperatura y el
promedio de la cantidad de a´tomos FCC, con valores que van de 0.67 a 0.77. Entre la cantidad de
empaquetamientos, en algunos casos la cantidad de a´tomos FCC tenia una fuerte correlacio´n nega-
tiva con la cantidad de a´tomos HCP y en otros casos esta correlacio´n era pra´cticamente cero. Lo
mismo ocurre con la correlacio´n entre los a´tomos FCC y los a´tomos sin empaquetamiento definido.
Se encontro´ una correlacio´n negativa entre la temperatura y el a´rea superficial. Esto se puede ex-
plicar debido a que los a´tomos de superficie tienen mayor energ´ıa potencial y al reducirse la cantidad
de estos, la diferencia energe´tica se convierte en energ´ıa cine´tica. Esto sucede en las part´ıculas que
tienen bien definido su centro y que tienen una alta cantidad de a´tomos FCC. Entre mayor sea la
temperatura del sistema, se encontro´ que exist´ıan ma´s planos (111) en las caras de la nanopart´ıcula
resultante.
Cabe aclarar que los resultados mostrados aqu´ı son todos con las mismas nanopart´ıculas primi-
tivas. Como se menciono´ anteriormente, se hicieron estas mismas simulaciones con nanopart´ıculas
primitivas con exactamente las mismas propiedades estructurales promedio, pero con posiciones y
velocidades distintas en cada a´tomo, esto con la finalidad de evitar confundir anomal´ıas estad´ısticas
con patrones de comportamiento. Los resultados encontrados en los otros casos concuerdan mucho
con los presentados aqu´ı. Tanto la temperatura, la energ´ıa y la cantidad de a´tomos en distintos
empaquetamientos, se comportan de la misma forma, con variaciones muy ligeras con respecto a las
perturbaciones o a los tiempos que estas suceden. En el siguiente cap´ıtulo se mostrara´n las conclu-
siones obtenidas del ana´lisis de todos los datos aqu´ı presentados al considerarlos representativos de
la situacio´n f´ısica general.
Cap´ıtulo 10
Conclusiones
La finalidad de esta tesis es encontrar patrones de coalescencia que nos ayuden a comprender
mejor los procesos f´ısicos que suceden en la s´ıntesis de nanopart´ıculas meta´licas, especialmente en
me´todos como los de ca´mara de gas inerte. Para esto se propusieron una serie de simulaciones de
coalescencia en distintas condiciones de velocidad, orientacio´n y condiciones iniciales. Estos datos
fueron presentados en el cap´ıtulo anterior a detalle. En este cap´ıtulo se hablara´ de los patrones de
comportamiento que se encontraron, de las caracter´ısticas f´ısica importantes que se obtienen en los
distintos casos y se presentan predicciones sobre los posibles resultados a obtener en configuraciones
distintas a las presentadas en esta tesis.
Las conclusiones se presentaran en funcio´n a la velocidades de los choques, aunque se muestran
conclusiones generales en base a cada uno de las orientaciones presentadas. Cabe aclarar que las
conclusiones aqu´ı hara´n referencia a los valores obtenidos con un grupo de nanopart´ıculas primitivas,
pero son validos para cualquier nanopart´ıcula primitiva, con la misma orientacio´n y velocidad.
10.1. Colisiones a 0(m/s) y a 100(m/s)
En estas coaliciones se puede ver que no hay un cambio grande en la estructura de las nano-
part´ıculas primitivas. La gran mayor´ıa de los a´tomos se mantiene con el mismo empaquetamiento
que ten´ıan antes del choque y las posiciones relativas a los centros iniciales cambian muy poco. Las
nanopart´ıculas que sean generadas a estas velocidades, sin importar la orientacio´n, no presentara´n
coalescencia, si esta´n a temperatura ambiente y sin fuentes de energ´ıa externa. A pesar de esto se
puede ver ciertos feno´menos f´ısico que suceden en las distintas orientaciones que dan una idea general
del comportamiento de la coalescencia a mayores velocidades.
En la figura (9.1) puede verse que las nanopart´ıculas primitivas tienden a girar en el momento
del choque para maximizar el a´rea de contacto. La rotacio´n hace que los planos gemelos no sean
paralelos nunca, incluso si en la orientacio´n inicial lo eran, lo cual evita que puedan reconstruirse
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estos planos con facilidad despue´s del choque. En todos los casos se ve como los a´tomos desordenados
se mantienen en una zona muy establecida y no se dispersa el desorden al resto de la nanopart´ıcula.
Los planos gemelos forman una frontera que la energ´ıa cine´tica que desordena los a´tomos, no puede
atravesar. Esto significa que los planos gemelos tienen una mayor estabilidad estructural que los a´to-
mos FCC. Sin embargo, se puede ver tambie´n en estos choques, que si los planos gemelos no esta´n
completos, pueden ser fa´cilmente desordenados y reconstruidos con muy poca energ´ıa. En estos casos
se puede ver que los planos gemelos buscan reconstruiste a partir de los centros ya existentes.
Ninguno de los choques a estas velocidades tiene la energ´ıa suficiente para provocar una difusio´n
de a´tomos en el interior de la nanopart´ıcula o en la superficie de la misma. Al momento del choque
los a´tomos que sufren la deformacio´n, se ven desplazados hacia la superficie de la nanopart´ıcula, en
lugar de quedar en medio. Esto hace que se acumulen a´tomos en la superficie perimetral de la zona
de contacto, lo que forma nuevas capas de a´tomos. Tambie´n se puede observar que las nanopart´ıculas
con menor a´rea de contacto, se deforman menos que las de mayor a´rea de contacto. Por ejemplo, se
puede ver como una nanopart´ıcula orientada hacia su ve´rtice penetra a otra nanopart´ıcula orientada
hacia su cara, sufriendo ma´s deformacio´n la segunda.
10.2. Colisiones a 300(m/s)
Las coaliciones a 300(m/s) siguen sin tener la suficiente energ´ıa para provocar un cambio es-
tructural en la mayor´ıa de los a´tomos, pero si tiene la suficiente energ´ıa para evitar la rotacio´n de
las nanopart´ıculas al momento del contacto y para generar cambios en los planos gemelos en zonas
muy localizadas de la nanopart´ıcula. Como ya se menciono´ en el cap´ıtulo anterior los planos gemelos
tienden a alinearse y a reconstruirse en base a los planos completos ya formados. Esto es favorecido
ma´s por ciertas orientaciones que por otras. En estos sistemas se ve que cuando los planos gemelos
esta´n en planos espaciales muy distintos, la nanopart´ıcula no consigue nunca un punto de estabilidad
y la cantidad de a´tomos desordenados se mantiene constante. Cuando los planos coinciden desde
el momento del choque, hay muy poco desorden y la nanopart´ıcula adquiere su forma final desde
los primeros nanosegundos de la simulacio´n. Cuando los planos quedan desalineados ligeramente, ya
sea en traslacio´n o en rotacio´n, estos planos tratan de alinearse ya sea deslizando planos vecinos o
provocando la rotacio´n de la nanopart´ıcula.
Cuando hay una zona de a´tomos FCC sin planos gemelos y que adema´s contiene una gran can-
tidad de a´tomos desordenados, se pueden formar planos gemelos en estas zonas, siempre y cuando
coincidan con los planos ya existentes, convergiendo al mismo punto y creciendo en los a´ngulos per-
mitidos. Esto se puede apreciar en la figura (10.1), en donde se ve primero en la subfigura (10.1.1)
un momento del choque de una nanopart´ıcula orientada de cara contra una nanopart´ıcula orientada
al azar en el nanosegundo 5. Ah´ı se puede ver como hay una zona de muy grande con empaqueta-
miento FCC y sin ningu´n plano gemelo en la parte inferior de la nanopart´ıcula. Posteriormente en
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la subfigura (10.1.2) se muestra el mismo choque en el tiempo de 10 nanosegundos, en donde se ve
que no aparecio´ ningu´n plano gemelo debido a que la linea en la que se debe formar dicho plano, es
ortogonal para las estructuras de las dos nanopart´ıculas primitivas.
En la subfigura (10.1.3) se ve un instante, en el nanosegundo 1, del choque de dos nanopart´ıculas
primitivas orientadas ve´rtice contra ve´rtice. Aqu´ı se aprecia una zona, en medio de la nanopart´ıcula,
en donde hay mucho desorden y no hay ningu´n plano gemelo. En esta misma subfigura se muestra
que la orientacio´n de las dos estructuras dadas por las nanopart´ıculas primitivas tienen preferencia
por generar un plano gemelo completamente horizontal. En la subfigura (10.1.4), que es el mismo
choque en el nanosegundo 2, se ve que se comienza a formar dicho plano.
10.1.1
5.0(ns)
v=300(m/s)
10.1.2
10.0(ns)
v=300(m/s)
10.1.3
1.0(ns)
v=300(m/s)
10.1.4
2.0(ns)
v=300(m/s)
Figura 10.1: En las figuras (10.1.1) y (10.1.2) se ve como hay un espacio sin planos gemelos en la
parte inferior del centro de la nanopart´ıcula. Nunca se forma un plano gemelo en esta zona dado
que los planos gemelos existentes no esta´n alineados en ningu´n sentido. En la figura 10.1.3 se ve
como hay una zona en el centro de la nanopart´ıcula en donde no hay planos gemelos, pero los
planos contrarios existentes, esta´n alineados. En la figura 10.1.4 se observa como ya se creo un
plano gemelo en donde antes no hab´ıa.
En los choques a estas velocidades, se puede ver de igual forma, que la energ´ıa que tiene el sistema
no se suficiente para distribuir el desorden en todo el espacio de la nanopart´ıcula, y que los a´tomos
desordenados se mantienen confinados a una zona muy especifica, rodeados de planos gemelos. Sin
embargo, en este caso la energ´ıa si es suficiente para provocar difusio´n de a´tomos, tanto en el interior
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de la nanopart´ıcula como en la superficie. Se ve que la difusio´n se da cuando hay ma´s desorden y
en los casos en que la nanopart´ıcula encuentra un punto de estabilidad que reduce dicho desorden,
la difusio´n disminuye o se termina por completo. En todo caso, la difusio´n siempre es mayor en los
a´tomos de superficie que en los a´tomos internos. Esto tiene sentido, dado que los a´tomos de superficie
tienen menos enlaces.
10.3. Colisiones a 500(m/s)
Como ya se menciono en el cap´ıtulo anterior, los choquesz a 500(m/s) son lo suficientemente
energe´ticos para modificar la estructura de las nanopart´ıculas primitivas, al grado de generar una
nueva nanopart´ıcula con propiedades independientes de las nanopart´ıculas originales. En los resul-
tados mostrados en la figuras (9.21) y (9.22) puede verse que la temperatura aumenta conforme
los a´tomos FCC aumentan y los a´tomos FCC solo pueden aumentar si tienen una estructura de
planos gemelos que los soporten. Los a´tomos con empaquetamiento FCC pueden aumentar en el
transcurso de la simulacio´n ya sea obteniendo a´tomos de los planos gemelos u ordenando los a´tomos
desordenados que no tienen empaquetamiento definido o tienen empaquetamiento BCC. Cuando los
a´tomos FCC aumentan adquiriendo a´tomos HCP, los cambios suelen rebotar y la estructura tiene
un comportamiento poco estable, mientras que si los a´tomos FCC aumentan a trave´s de ordenar los
a´tomos desordenados, la estructura se vuelve ma´s estable. Lo segundo u´nicamente sucede cuando
los a´tomos HCP ya esta´n bien establecidos.
Para que los planos gemelos puedan generarse en la nueva nanopart´ıcula es necesario que los
planos gemelos de las nanopart´ıculas primitivas se encuentren alineados. Esto se puede ver en la
figura (10.2), en donde se muestra la evolucio´n de un sistema en el que los planos gemelos se recons-
truyeron para formar una nueva nanopart´ıcula con el centro bien definido, y otro caso en donde los
planos gemelos no se pueden reconstruir en un centro comu´n y se forma una nanopart´ıcula con muy
poca estabilidad estructural y con muchos a´tomos desordenados.
En la subfigura (10.2.1) se muestran las nanopart´ıculas primitivas con orientacio´n arista contra
arista. Posteriormente la subfigura (10.2.2) muestra el mismo sistema justo despue´s del choque en
el tiempo 0.1(ns). Como se puede ver varios de los planos gemelos desaparecieron debido al choque
y los que quedaron no tienen un mismo centro, sin embargo esta´n alineados de forma tal que se
vuelve posible reconstruiste hasta formar un nuevo centro, como se muestra en la subfigura (10.2.3).
Puede verse que la cantidad de a´tomos desordenados disminuyo de manera considerable y que el la
estructura se vuelve ma´s compacta.
En la subfigura (10.2.4) se muestran las nanopart´ıculas primitivas que tienen una orientacio´n de
cara contra ve´rtice. En la subfigura (10.2.5) se ve el resultado del sistema en el tiempo de 0.1(ns). De
nuevo se ve que varios planos gemelos desaparecieron y que los existentes no comparten un centro
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comu´n y, a diferencia del caso anterior, los planos gemelos no esta´n alineados. La nanopart´ıcula re-
sultante, que puede verse en la subfigura (10.2.6), muestra como los planos gemelos que se terminan
formando no converted a un centro comu´n, esto provoca que existan muchos a´tomos desordenados,
que el a´rea superficial de la nanopart´ıcula sea mayor y que la configuracio´n estructural sea menos
estable. En la animacio´n de la simulacio´n se puede ver como los planos gemelos tratan de alinearse
pero esta´n demasiado separados para conseguirlo.
10.2.1
0.0(ns)
arista - arista
10.2.2
0.1(ns)
v=500(m/s)
10.2.3
10.0(ns)
v=500(m/s)
10.2.4
0.0(ns)
cara - ve´rtice
10.2.5
0.1(ns)
v=500(m/s)
10.2.6
10.0(ns)
v=500(m/s)
Figura 10.2: En esta figura se ve como evolucionan los planos despue´s del choque en dos
orientaciones distintas. En la figura 10.2.1 se ven los planos de las nanopart´ıculas primitivas con
orientacio´n arista contra arista. En la figura 10.2.2 se ve como despue´s del choque, los planos tienen
un centro comu´n, aunque no convergen totalmente. En la figura 10.2.3 se puede ver que los planos
se desplazaron y reconstruyeron para formar un nuevo centro. En la figura 10.2.4 se ven los planos
de las nanopart´ıculas primitivas con orientacio´n cara contra ve´rtice. En la figura 10.2.5 se ve que
los planos quedan desalineados e incompletos despue´s del choque. Finalmente en la figura 10.2.6 se
ve como los planos se desplazaron para intentar tener el mismo centro, pero sin conseguirlo.
En los choque a 500(m/s) si existe la energ´ıa suficiente para que el desorden ato´mico traspase los
planos gemelos, por lo que se ve en todos los casos que el desorden se distribuye en todo el volumen
de la nueva nanopart´ıcula. Esto ayuda a que los a´tomos tengan la suficiente movilidad para buscar
la posicio´n con menor energ´ıa posible. Esto genera, de igual forma, difusio´n de a´tomos, tanto en la
superficie como al interior de la nanopart´ıcula. Puede verse, en todos los casos que conforme la
nanopart´ıcula comienza a adquirir una forma ma´s estable, el volumen disminuye y el a´rea superficial
tambie´n. Esto provoca la aparicio´n de planos (111) en las caras externas. En todas las orientaciones
las caras opuestas al choque se mantienen con planos (111) durante los primeros nanosegundos. Sin
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embargo en algunos casos estas se ven deformadas por la dina´mica misma del sistema. Para cualquier
caso, los planos (111) se forman si la superficie esta acotada por tres planos gemelos formando una
pira´mide, con a´ngulos de 60◦ entre las aristas de la pira´mide.
10.4. Planos gemelos
Las conclusiones ma´s importantes que se obtienen en esta tesis son en relacio´n con los planos
gemelos y su comportamiento durante la colisio´n. La orientacio´n de los planos gemelos de cada una
de las nanopart´ıculas primitivas es lo que determina las caracter´ısticas estructurales de la nano-
part´ıcula resultante. A las pocas de´cimas de nanosegundo despue´s del choque los planos gemelos en
los lados que hicieron contacto desaparecen y los a´tomos que los conformaban se desordenan. Los
planos gemelos de los extremos opuestos en las nanopart´ıculas primitivas, mantienen su estructura
relativa y son los que comenzara´n a formar la nueva nanopart´ıcula. Si dicha estructura relativa de
los planos gemelos puede formar una nueva estructura estable y con el centro bien definido, depen-
dera´ de varios factores. El primero de los factores a considerar son los tria´ngulos que se forman con
los planos gemelos en la superficie de la nanopart´ıcula. Si los lados de los tria´ngulos que perdie-
ron algu´n lado en cada una de la nanopart´ıculas primitivas pueden complementarse, sucedera´. Esto
puede observarse en la figura (10.3) en donde se ve con como aparece un plano en el centro, para
completar un tria´ngulo externo.
10.3.1 2(ns) 10.3.2 5(ns)
Figura 10.3: En esta figura se muestran dos momentos distintos del choque entre una nanopart´ıcula con
orientacio´n de cara y otra con una orientacio´n aleatoria. Puede verse que en el segundo nanosegundo (10.3.1) hay un
plano gemelo faltante para hacer coincidir 2 tria´ngulos exteriores. El espacio en donde deber´ıa estar este plano
gemelo esta´ indicado con una l´ınea blanca. En el quinto nanosegundo (10.3.2) se ve como se formo´ dicho plano,
ahora indicado con una l´ınea negra, completando dos tria´ngulos externos.
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Otro de los factores a considerar es que tan coplanar son los planos gemelos de las nanopart´ıcu-
las primitivas entre si, de forma que se puedan alinear despue´s del choque. Esta caracter´ıstica es
independiente de a coincidencia o no de los lados y vertices de los tria´ngulos exteriores. Esto puede
observarse en la figura (10.4) en donde no hay tria´ngulos que coincidan a partir de los planos geme-
los originales de las nanopart´ıculas primitivas, sin embargo se forma un nuevo plano, indicado en la
figura, que completa un tria´ngulo a pesar de no existen otros tria´ngulos que coincidan.
10.4.1 1(ns) 10.4.2 2(ns)
Figura 10.4: En esta figura se muestran dos momentos distintos del choque de nanopart´ıculas con orientacio´n
aleatoria contra orientacio´n aleatoria. Puede verse que en el primer nanosegundo (??) hace falta un plano gemelo en
el centro, para completar un tria´ngulo externo. Este plano faltante esta indicado con una l´ınea blanca en donde
deber´ıa estar. En el segundo nanosegundo puede verse (??) que este plano gemelo se ha formado, indicado con una
l´ınea negra, y que ya se tiene un tria´ngulo exterior completo.
En las figuras (10.5) y (10.6) se ven los dos casos opuestos que pueden ocurrir en una colisio´n
de nanopart´ıculas. En la figura (10.5) se ve como los tria´ngulos de las nanopart´ıculas primitivas
coinciden perfectamente antes del choque. En el tiempo de 1(ns) hay gran coincidencia en los pla-
nos gemelos, aunque algunos desaparecen debido a el desorden que provoco la deformacio´n de las
nanopart´ıculas. Para el segundo nanosegundo, se puede ver que los planos ya se reconstruyeron y
pra´cticamente toda la superficie tiene los tria´ngulos formados por planos gemelos. En el transcurso
de la simulacio´n, los planos siguen teniendo movilidad hasta llegar a una posicio´n ma´s estable, pero
sin tener grandes cambios en sus posiciones relativas.
En la figura (10.6) se puede ver como los tria´ngulos de la superficie que forman los planos gemelos,
no tienen coincidencia entre ellos, no el los lados, ni el los ve´rtices. Debido a esto, despue´s del choque
hay algunos planos gemelos definidos, pero hay muchos a´tomos intentando formar planos gemelos
en distintas orientaciones. Estos planos incompletos esta´n indicados con l´ıneas blancas mientras que
los planos gemelos bien definidos esta´n indicados con l´ıneas negras. En todo el desarrollo de la si-
mulacio´n se puede ver como algunos planos se forman, desaparecen y se vuelven a formar.
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10.5.1 0(ns) 10.5.2 1(ns) 10.5.3 2(ns) 10.5.4 5(ns) 10.5.5 10(ns)
Figura 10.5: Evolucio´n de los planos gemelos en un choque de dos nanopart´ıculas con orientacio´n arista contra
arista. Los planos gemelos de las nanopart´ıculas primitivas coinciden por lo que la nueva nanopart´ıcula posee los
mismos planos.
Los planos gemelos se forman debido a la tendencia natural que tienen los a´tomos por acomo-
darse en estructuras ordenadas FCC. Cuando se acomodan a´tomos con estructura FCC en regiones
vecinas, pero los vectores de los planos no coinciden es que aparecen los planos gemelos en la frontera
de dos regiones FCC. Sin embargo, si dicho plano no pertenece a una estructura ma´s estable, que
genere tria´ngulos externos en la superficie, el plano gemelo tiende a desaparecer, provocando un
desorden en esa regio´n, lo que provoca un nuevo acomodo de a´tomos en estructuras FCC y el ciclo
se repite hasta que la nanopart´ıcula disipe energ´ıa o bien, encuentre como generar los planos gemelos
de manera estable.
10.6.1 0(ns) 10.6.2 1(ns) 10.6.3 2(ns) 10.6.4 5(ns) 10.6.5 10(ns)
Figura 10.6: Evolucio´n de los planos gemelos en un choque de dos nanopart´ıculas con orientacio´n cara contra una
orientacio´n al azar. Los planos gemelos de las nanopart´ıculas primitivas no coinciden por lo que la nueva
nanopart´ıcula no logra tener planos gemelos bien definidos.
Es en estos tria´ngulos de planos gemelos que se forman planos (111) en la capa externa de la
nanopart´ıcula, por lo que las regiones en donde no se logran definir dichos tria´ngulos aparecen pla-
nos distintos, que son energe´ticamente menos estables. Cada uno de los tria´ngulos es la base de
una pira´mide invertida que esta´ rellena de a´tomos FCC. Cuando no se forma la pira´mide completa
aparecen a´tomos con orientaciones BCC o sin orientacio´n alguna, que son s´ıntoma de un desorden
en la zona en que aparezcan.
Al observar los resultados obtenidos con las 10 orientaciones distintas se puede decir que los
sistemas que produjeron un resultado deseado, es decir, un centro bien definido, planos gemelos
convergentes a un punto y planos (111) en la mayor´ıa de las caras de la nanopart´ıcula y por consi-
guiente mas estabilidad energe´tica, fueron las orientaciones: ve´rtice-ve´rtice, ve´rtice-cara, cara-azar,
arista-arista, arista-azar y azar-azar.
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Los sistemas que no obtuvieron estas caracter´ısticas, es decir, que no ten´ıan los planos geme-
los convergentes a un centro en comu´n, en algunos casos por falta de planos gemelos, planos en la
superficie distintos a los (111) e inestabilidad energe´tica fueron las siguientes orientaciones: ve´rtice-
arista, ve´rtice-azar, cara-cara y cara-arista. Con esto puede concluirse que la hipo´tesis inicial que
supon´ıa que la orientacio´n de las nanopart´ıculas en el momento de la colisio´n influ´ıan en la nueva
nanopart´ıcula, es verdadera. Sin embargo la orientacio´n de las nanopart´ıculas radica en la posicio´n
relativa de los planos gemelos y no de la superficie inicial de contacto.
Ape´ndice A
Co´digos LAMMPS
A.1. Termalizacio´n
units metal
boundary p p p
atom_style atomic
dimension 3
read_data termalizado_2057_arista.try
group plata type 1
mass 1 107.78
neighbor 1 multi
neigh_modify delay 0
communicate multi
pair_style eam/alloy
pair_coeff * * cu_ag_ymwu.eam.alloy Ag Ag
fix 1 all nve
log termalizado.log
dump 2 all custom 100000 termalizado.try id type x y z vx vy vz fx fy fz
thermo_style custom step temp epair etotal
thermo_modify lost warn norm yes
thermo 1000
120
A.2. CORRIDA ARISTA ARISTA 10(NS) 121
timestep 0.001
run 1000000
A.2. Corrida arista arista 10(ns)
units metal
boundary p p p
atom_style atomic
dimension 3
read_data Base_p2057_t300_1-1_1-1.try
group plata1 type 1
group plata2 type 2
mass 1 107.78
mass 2 107.78
neighbor 1 multi
neigh_modify delay 0
communicate multi
pair_style eam/alloy
pair_coeff * * cu_ag_ymwu.eam.alloy Ag Ag
fix 1 all nve
log 1-1_1-1.log
dump 2 all custom 1000 1-1_1-1p2057_t300_v50_s0001_10000000.try id type x y z vx vy vz
thermo_style custom step temp epair etotal
thermo_modify lost warn norm yes
thermo 1000
timestep 0.001
run 10000000
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write_restart restart.1
A.3. Corrida arista arista 0.1(ns)
units metal
boundary p p p
atom_style atomic
dimension 3
read_data Base_p2057_t300_1-1_1-1.try
group plata type 1
group plata2 type 2
mass 1 107.78
mass 2 107.78
neighbor 1 multi
neigh_modify delay 0
communicate multi
print "Antes del potencial"
pair_style eam/alloy
pair_coeff * * cu_ag_ymwu.eam.alloy Ag Ag
fix 1 all nve
log 1-1_1-1_lento.log
dump 2 all custom 10 1-1_1-1p2057_t300_v50_s00001_10000.try id type x y z vx vy vz fx fy fz
thermo_style custom step temp epair etotal
thermo_modify lost warn norm yes
thermo 10
timestep 0.0001
run 100000
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